
















Instability of Nonlinear EHD Convection
















































定数[V/m]  (式(3 工2))
スト ーク ス半径[ml
c-c ポテンシ ャルのパラ メター 川( 式(2.4.8))
アスペクト比
無 次元 移動度( 式(3.3.6))
移動 度[m-/(V.s)]
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無 次元 数( 式(4.4.14))
ディラッ ク定数[Js] φ=  ぬ/2n, h :プラン ク定数り
慣性モ ーメント[kg.m-]
屈折 角[deg]
電 流密 度[ 八/tn]
無 次元 電流密度
無 次元 数( 式(1.4))
ボルツマン定数[J/K]
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れているo叫　自然対流や強制対流では,   EHD 対流を引き起こすことにより熱伝達が
促進される．凝縮, 沸騰そしてピートパイプ等では，電場により気液界面が振動あ る
いは変形し，また液体内にEHD 対流が生じることで熱伝達が促進される．
宇宙空間の ような微小重力環境下では浮力対流が発生し にくいため,   EHD 対流 を
利用して熱伝達お よび物質撹絆を促進させることが検討さ れてい る．導電性流体内
の対流を抑制する方法として磁場 が利用 されているが，対 流の強弱を積極 的に制御
する事には向いていない．電場によるEHD 現象を利用すると，電場強度を変えるこ
とにより，対流の積極的 な制御が 簡単に行なえる．また， 誘電性流体はわずかな導
電性しか持たないので，エネルギー消費が少なくてすむ．








































ここでV,    K,β，g， AT, L， CTj. , Aφ はそ れぞ れ動粉 匠係 数, 温度 伝導率, 体積膨張 係数，
重力加 速度, 代 表温 度差, 代 表長 さ, 表面 張力 の温度 係数お よび代 表電位 差であ る．Ed
は 電気 レイ リ ー数 といい ，電気力 と粘 性の比を表す.   K は電荷の 緩和時 間と熱 拡
散 もし くは粘性 拡散 との比である．
導電率 を式(1.3) の よ うに扱っ た場合，等 温場においては電気力対 流が発生 しない
こ とにな る． また，電場 の極性 を反転 させて も現 象が変 わら ない こ とになる． し か
し なが ら， 等温の流体 に直流電場 を与 えた実験においてEHD 対 流が発生するこ とが
観察 され てい る． また， 樹 畦を反 転させ た場合に は現象が 変化す るこ とが 知 られ て
いる．
直流電場 中での 電荷の挙 動は， 真空中 において は クーロ ンカ を受け加速 度運勁 を
する．流 体中で は電荷以 外の粒子 が存在 している ため，こ れらと衝突 し， 加 速と 減
速を繰 り返すドリフト運動 を行 なう．このとき電荷 は等速運動 をしている とみなせ，
電荷 の平均 速度 竹は，一般 に電場 荊 に比例する．
この比例係数 かを移動度と言う．
ら を用いて，
怖 ＝bE^　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （1.5 ）
導 電 率a は 電 荷 種
市 の
移 動 度K と そ の 電 荷 密 度








G  ＝久ρ 十配戸-　　　　　　　　　　　　　　　　(1.7)
となる．導電率 を式(1.7) のように移動 度と電荷密度の積である と見ると，等 温場で
あ って も電荷密度 の不均 一 によっ て不安 定が生 じるこ とに なり， 実験事 実 が説明 で
きる． また，正 と負 の電 荷 を独立 に扱 う ことが で き，極性 による影響 が記 述で きる
ように なる.
EHD 対 流が発生 する には液体内に電荷 が存 在しなければ ならない.   Fig.1.1に直 流
電場が与 え られた液体 中のイ オン生 成の様 式 を示 す．電荷 の発 生 要因とし ては，(i)
電極近傍で の電子交 換に よる中性分子の イオン化( イ オン注入) と(ii)流体内部での中
性分子の イ オン解離とがある14)-22)そ れぞれ電場によってイオンの生成が増加さ れ，
前者 をSchottky 効果, 後者をPoole-Frenkel 効果 と呼んでい る．
前述 のように，導電率を用いた従来の解析では，実験事実が説明で きない ． また，
イ オンの生 成・解離，イオン輸 送, イオ ンの拡散 を同時 に 考慮 した 解析はな さ れてい
－2 －
ない．
本研究で は熱・物質伝達の促進法として電場が有効 であると考え,   EHD 対流の発
生機構と支配パラメターを明らかにし,   EHD 対流の制御方法を探ることを目的とし，(i)
イオン伝導のミクロ解析,(ii)イオン注入によって引 き起こされるEHD 対流の非線
形解析, (iii)微小重力場におけるEHD 対流実験,(iv)イオン解離によって引 き起こさ
れるEHD 対流の非線形解析を行なった．
第2 章では，液体中のイオン伝導に関する実験と解析を行なっており， イオン移
動度について検討している．第3 章では， イオン注入によって引 き起こされるEHD
対流の発生問題を解析し，対流発生条件を明らかにしている．第4 章ではEHD 対流
の微小重力実験結果を示し，第3 章で導入した解析モデルによる結果と比較検討し
ている．第5 章では， イオン解離によって引き起こされるEHD 対流の発生条件を明
らかにしている．
3 －






る．一般に，液体中の電流密度4 と電場 荊 はFig.2.1のような牲 匠を示す．














































































イオン移動 度の測定 法 としては ，(i)薄膜 トン ネルエ ミッタにパ ルス電 圧 を与 え，
発生する過渡電 流の波形 に よって測定 する方法35)-55)と，(ii)電極反転法21).?4),56)-.S8)が あ
る．本研 究 では， 電極反 転法によ りイオン移動度 を測定 し た． ア クリル製 の容 器 中
に，Fig.2.3 に示 すような 直径40 mm のステ ンレス鋼製平 行電 極 を設置するレ 動粘性
係数10 cs (1.0×10 ゛ mVs) の シリ コーンオイル( 信越シリコ ン社製KF 96) を電極問に
満 たし，電位差40V の直流電場 を印加した．ただ し，マ クロな対 流 を抑 えるため電
極問距離 を0.5  mm と非常 に狭 くし た．電流値 が定常 に達 した後に電場の極性を反転
する と電極 問を イオンが走行する．この イオンが対 電極に達した際に電流 曲線 にピ ー
クが現 れる．電 極間距離を 乙,電極反転時から電流のピークまでの時間を ，とする と，
イオンの平均 速度 嶋は次式 になる．
乙
“斤 て　　　　　　　　　　　　　　　　(2.2.1)















となる．これをストークスの法則59)といい,   aをストークス半径という．
































































Fig.2.4　Time variation of current
12
Table 2.1　Ion mobility and Stokes radius
Peak �Peak time f  [s］ �Mobility   b[m2/(V ・S)] �Stokes radius a [nm]
1 �1.0 �6.27 ×10^' �0.14
2 �3.3 �1.90 ×10'^ �0.46
3 �4.7 �1.33 ×10''^ �0.65
4 �7.0 �0.99 ×10'' �1.0
Electric voltage ∠Xφ=  40 【V], Distance between electrodes L ＝0.5 [mm]Dynamic viscosity v 





誘電性流体中のイオン伝導の支配方程式 を導く．誘電性流体を対象とし ている の
で，電流は充分小 さく，電流により生じる磁場は無視できるものとする． また，電
荷として負 イオンを考え,   unipolar型 とする．このような静電場に対するMaxwell 方






































である．ただし,   Dは拡散係数である．導電率a は移動度かと電荷密度P- の積
a  = bp-
であるので，移動度を用いて電流密度を表記すると次式になる．
7, ＝bp_ら －D ゛゙ '－
慨




































無次元 パラメ ターはC と 訂 である．





















ところで，2.2.の実験ではイオン移動度が4 つ測定 された．よっ て，こ のシミュ
レーショ ンにおい ても4 つのイオンを考慮し，4 つのイオンに対 する電荷密度をそ
れぞれp-     p-    p-    p とする．また，各電荷の陰極での密度を等しいとする．




























































































＝軋P =   P-U
Fig.2.5 Simulation model of ion transfer in liquid
－18 －
2.3.4有限差分法による解析






倍卜 ‾3≒]IZづ 州{AZ) ＼
ぼ 〕
バ











ただし，添え字丿 よ差分の格子点を表す．また,   AZ, nおよびAtI よ格子点問の距離，





ゆぎ ＝^[ 叫. ＋叫,卜(AZ)i ヤ ≒ ＋P乱 ＋P"    ＋p"   )]　(2.3.22)
これを内部の全格子点について計算し，収束するまで反復計算を行なう．ただし，ん
は反復回数である．境界では式（2.3.14）より













p     -1　 ―.z
となる． また，陽極の電流密度J' は，
り差分化して求める．
















Table 2.2 Parameters for ion transfer simulation
C �2.6
柘 �2.5 ×10 ‾^
頓
� フ.6 ×10''






















































































































アルゴンのポテンシャルにはLJ ポテンシャル60)を用い，タイムステップ1 fs で 則跳
び法61)によりNewton の運動方程式を計算した．また，周期境界を採用した．
まず,   LJポテンシャルら を以下に示す．
φり= 4eり
〔こ 〕12







アルゴンの場合には εと<y はそれぞ れ
分子動力学計算に使用した式を以下に示す．ただし，n ＼よ時間, At は時間間隔, m
は質量,A^ は分子の総数,k ＼よボルツマン定数である．
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分子 動力 学 の手順 は以 下のとお りであ る ．まず，(i)粒子 ∩ こ働 く力 瓦 を求め( 式(2.4.2)),
   (ii)速度（'" を計算 す る( 式(2.4.3)).   (iii)このと きの系 の全運動 量がゼロ
になる よう補 正 し( 式(2.4.4)),   (iv)系 の温度7 を求める( 式(2.4.5)).   (V)系 が設定 温
度 尹 ≒こなる よう全分子 の速度を補正 して( 式(2.4.6)),   (vi)粒 子f の新し い位置r ブ
を計 算 す る( 式(2.4.7)). この 過 程を 繰り 返 し行 なう( 詳し い 計算 方法 につい て はAppendix-A
参照)．
初め に,   1372 個の アルゴ ン原子 を温度120 K に保 つた まま5000 ステ ップ ほど計算
して系 を緩 和させ た．液 体中の1 つの イ オンに対 して外部 電場 に よる クーロ ンカ を
作用 させ，外 部電場 をZ 方向 にO － 10 MV/m の間で変化 させた．この時の イオンの挙
動 を直接 観察して， イオン伝 導 の機構, イオン移動度お よび イオン周辺の分子構造 に
－24
ついて解析を行なった.
Fig.2.7にイオンの変位を示 す． イオンが外部電場からクーロンカ を受け，電場方
向に移動していることがわかる．また， イオンの変位は時 間に対して比例関係を示
し，等速運動をしてい ることがわかる.   Fig.2.8に イオンの速度変化を示 す.  Vl£場 の
ない場合は，平均速度O ㎡s を中心として加速，減速を繰り返す運動を示している．
これに対して電場10 MV/m の場合には，平均 速度約300  m/sを中心として，加速,減
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Fig.2.1 1 Radial distribution function around ion









∠HOH を2 等分する方向に酸素からR だけ離れた位置に電荷尚 を配置する．また，
それぞれの原子と電荷に対してFig.2.12 のように1 から8 までの番号を当てる.


























十a^{exp(一良を) 十どや(-/^r,,) 十exp( 一睨ら) 十ど即(-h 否^)}
十a,{exp(一仏心) 十ど望(-b 否e) 十exp(一良を) 十exp(-b,r,,)]-aAexp(











＝sin  ― cos2
＝COS  ― sin2
－COS  ―  COS2
慣匪中心には空間座標r を，サイ
座標系との変換はR 行列を用いて行なう．
－ぐ 十が ーぐ2 十χ'
















2（政 一釦 ）　　2 （朕 十姻
ぐ ーが ーぐ  ＋χ　　2 （riχ ぺ ぐ）　
」
『2.4.11）-2
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T および£は空回座標系，CO, /, q, Q は分子座標系で表している(詳しい計算方法に
ついてはAppendix-B参照).














式(2.4.20) におけ る塩 素イ オン, 酸素, 水 素のパ ラメ ターをTable 2.4 に示 す ．塩素 イ





全粒子 に対 して外 部電場 に よる ク ーロ ンカ を加え ，直流電 場中の 塩素 イオ ンの挙動
を観察し た．
Fig.2.13に塩素イオンの変位を示す．塩素イオンが外部電場からのクーロンカによ
り，電場方向に走行していることがわかる.   Fig.2.14に塩素イオンの平均速度と電 場
強度との関係を示す．0 － 6 GV／m の範囲で比例関係が得られ，この時のイオン移動 度
は1.25 ×1丿m'/(V ・s)であった．無限希釈度 における塩素 イオンの移動度は7.91 ×10
‾' m2/(V・s)であり67) 本計算で求めた移動度とほぼ一致した．また，ストークス半
径は0.076  nm であった.
Fig.2.15に塩素イオン周辺の動径分布関数を示す．また，Fig.2.16に塩素イオンと
水分子の配置を示す.   Fig.2.15 (a)のように電場 のない時 には，動径分布関数のピ ー
クが水素, 酸素,水素 の順に並び,  Fig.2.16(a)のような配置 になってい ると考えら れ
る.   Fig.2.15 (b)の電場5 GV ／m の時には，Fig.2.15 (a)の電場のない時 に比べて水素
のレ ニ)めのピークが高くなり2 つめのピークがなくなっているので,   Fig.2.16(b)に
示すような配置になっていると考えられる.   Fig.2.16(a), (b戸こ示した配置に対して塩
－33－
素イ オン と水 分 子 川固の 分子 間 ポテ ンシ ャ ルを求め てみる と， そ れぞ れ-0.161 x10
‾'°,-1.76×10 ‾°̂ J となりFig.2.16  (b)の 電場5 GV ／mの配 置 の方が 安定であ るとい
える．し かし，電 場 のない と きに はこ の安定 な配置 にはなっ てい ない．こ れは， 竃
場の ない ときには水 分子 同志 の結 合力が 強く，塩 素 イ オン による水 素結 合 の破談 が
行 われてい ない ためと考 えられる．こ れに対 して電場5 GV ／m の時 は，fa 場 により水
分子同志 の結合力 が弱 ま り，塩 素 イ オン による結 合破壊が 行 われ，塩 素を 中心と し
た構造 に転 移しか ものと考 えられ る． こ のこ とか ら，電場 の強度 によって は イオン
を中心 とし たクラ ス ター を形 成し， イ オン クラス ターとし て移動 してい く もの と考
えら れる.
Fig.2.14 にお い て電 場 強度10 GV/m のと きのイ オン平 均 速度 が，比 例関係 からず
れて非常 に速 くな ってい る.   Fig.2.15(c)を見る と，塩 素 イ オンと 水分子 との動径 分
布 関数の ピ ー ク値 が小 さ くなってお り，塩 素イ オン周辺 で 構造を 有してい ない も の
と考 えら れる ．こ れは， 分子間力 に比べ 外 部電 場 の クーロ ンカ が 強 くなり，構造 を
形成する 前 に塩 素 イオン が移動し てい る ため と思 われる． したが って， イ オン単 体
で移動する ためにイ オンの平均 速度が速くなった もの と考 えら れる.
Fig.2.17 に電 場 強度が5 GV ／m の 場合の方 向別動径 分布 関数 を示す. ＋z 方 向 と側
面(Fig.2.17 (a),(c))では，Fig.2.15 (b) と同様の 配置が見 られる． また，－z 方向で は
ピ ークが 見 られず ，構造 を有してい ない こ とが わかる．し たがっ て， イオ ンが 移動
している 方向 では イオンを中心 とした構 造を とり， イオン が移動 し た後 の空 回で は
水分子が ランダム な動 きをしてい る と思 われる．
以上，分 子動力 学法 による イオ ン伝導解 析 によ り，低電 場領域 で はイオ ン移動 度
の概念が 成り立つこ とが わか っ た.   2.3節で の解析結果 と本 節で得ら れた結果 より，EHD








④。、″　　 、　 ″!、。、 ③
Fig.2.12　c-c potential
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Table 2.3　C-C potential parameters
j �0.9985650 ×10 ‾"　［J・nm]
R �0.02499356　　 ［J・nm］
a. �3157.08 ×10 ‾'^　　[J］
a. �24.8732 ×10 ‾'^　　　[J］
a. �14.6940 ×10 ‾'^　　[J］
^4 �3.18140 ×10-'^　　[J ］
か, �47.555　　　　　　 ［nm ‾']
孵 �38.446　　　　　　 ［nm 当
久 �31.763　　　 ［nm ‾']
み, �24.806　　　 ［nm"']
－36 －
Table 2.4 LJ potential parameters
�ど[J] �o[nm] �q[C ］
cr �0.347 ×10 ‾^" �0.316 � －0.364 ×10｀^' 
θ �0.108 ×10 ‾'" �0.317 � －1.31×10"'
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Electric field £z [GV/m]

























































































































































































































































(b)E  ＝5 GV/m
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（h）E  = 5 GV ／m
0.2　0.3　0.4　0.5　0.6　0.7
Distance  r  [nm ］
(c) £＝10 GV/m





EHD 対流が発生するため には液体内 に電荷が存在しなければならない．電荷の発
生要因としては(i)電極近傍での電子交換による中性分子のイオン化( イオン注人)と(ii)
流体内部での中性分子のイオン解離とがある14)^22)中性分子の解部によって発 与
するEHD 対流について は第5 章で解析することとし，本章では陰極からのイオン注
入によって発生するEHD 対流を解析する．
電極から液体内 に飛び出した電子が，電極近傍の中性分子に取 り込まれ，中性 分
子がイオン化される．あるいは，電極近傍の中性分子から電子が 解離して，電子 は
電極内に取り込まれ中性分子がイオン化 される．電極から液体内 に電子が放出さ れ
る要因としては，陰極からの熱電子放出( ショ ットキー効果)20),22),68)と高電場での電
界放出22)とがある．




















で与えられ，電場£ とともに急増する．ただし，A, b は陰極材料やその表面状態に






























ただし，t， p， p， V, p_，φはそれぞれ時間，密度,圧力, 動粘性係数,負電荷密度,電位
である．
静電場方程式






























































































導いた支 配方程式(3.3.2)-(3.3.5)を有限差分法(詳しくはAppendix-C 参照) により2
次元解析し，非 線形EHD 対流の発生に対する臨界電気レイリ一数£ぺ と臨界波数
礼を求める．計算系をFig.3.2 に示す．計算領域はl てのセルとした．擾乱波数を た(
式(3.4.1))とすると，計算系のアスペクト比(X 方向 ／Z方向) は式(3.4.2)のよう に



















3.4.2 渦度 一流 れ関数系方程式




















































































式(3.4.3)- (3.4.7)を差分化 した式 を以下に示す．空回微分 には2 次精度の中心差




































































勾配をゼロ69) 陰極で1 とした.   X 方向の境界では，現象が左右対称となり，境界を
横切る流れが無いものとした，
勾配ゼロに対する差分式は式（2.3.20）より，
＿-4柏 十鳥　　　　4 万万 一方士










となる ．ま た，上下境 界の渦度 の差分式 は，
S？,^一甲,3　　　　8 甲;".Z-1 － ？.
叫  ‾　2(
∠IZ)'　.











































まず流動 のない場合の電位分布 と負電荷密度分布を計算し，そ れを初期状態とし
た.   Fig.3.4にB  ＝l,5c ＝1×10^ とし，c を0.1 から10 の間で変化させたときの電位，
電場,負電荷密度分布を示す.  c が0.1 程度に小さいときには電荷密度を無視したラ
プラス式から得られる結果に近い電位分布となった．しかし, c が大きくなると電位
分布に変化が生じ，C ＝10 のときには直線分布とはかなり異なった．電場 分布を解
析すると，C ＝10 で は陰極付近で電場がほとんどゼロとなった．電荷注入電極で電
場をゼロとした解紆0)-74)が行なわれているが，この仮定はC が10 程度の大きさになっ
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（b ）Electric field distribution
0.2　　0.4　　0.6　　0.8
Nondimensional position Z
(a) Negative charge dislribu面n





えた場合の非線形計算を行ない，対流が発生するかとうか を調べた.   Fig.3.5にC を0.1,
 1, 10 としたときの対流発生曲線を示す．曲線の最小値がEHD 対流の発生に対す
る臨界電気レイリ 一数Ed ，となり，これに対応 する波 数が臨 界波 数 孔 である.Fig.3.5
はB ＝l,Sc ＝l×10^ の場合の計算結果であるが，同様の計算を/?＝0.1, 10 お
よび100 の場合につい ても行なっ た．ただし ，Sc の値は移動度と拡 散係数に対 するEinstein
の関係59)からB  ■ Sc=l × 10-* となるように選んだ.
Fig.3.6に臨界電気 レイリー数Ed とパラメターC との関係を示す．ただし，縦軸
はEd をろ の値で割った ものである.   C＝1.5 の場合の臨界電気レ イリー数Ed, が最
も小さく，　Ed，IB≒500 となった. c が小さい場合には電荷が少なく，流体に働く
クーロンカ が弱いため対流が発生しにくくなる．また, c が大きい と，電位が系を緩
和させる ような分布をとり，電荷が多い ところでは電場か弱くなるため，結局クー
ロンカは弱くなる．したがって，電場があ まり変化せず，また電荷も適当 に多い と
いったような対流の発生しやすいC の値(C ＝1.5)が存在するわけである．
本計算結果 をまとめると，臨界電気レイリー数Ed とパラメターβ とC の関係は
次式のように表された．
Ed,  ゚ B  ■[4.34×loHiogC)' － 3.35 ×＼0＼logC)'
＋8.73×lO ＼logC) － 2.75 ×lOUogC 十5.12×10^](3.4.15)
Ed  Iよ流体に働くクーロ ンカ の大きさを表し，B は電荷の移動度を表 す.   B が小 さ
い場合には電荷はあまり移動せず流体 に電気力を働かせる．一方，βが大 きい場合
には，対 流を発生させるに充分 な電気力が働 く前に電荷が移動する．従っ て,   β が
小さいほど対流が発生しやすくなり，臨界電気レイリ一数は小さくなる．結局，Ed，
の値はB に比例する．
臨界波数 ん．とパラメターC の関係をFig.3.7に示す・ 礼に与えるB の影響は無く，C
が大きくなるにつれ臨界波数も大きくなり，電場方向に長い対流セルが発生するこ
とがわかった・ んとC の関係は次式のように表される．

















































































































































































Fig.3.6 Dependence of the critical dc electric Ray lei gh numberon nondimensional parameter C
Ed,=  ル[4.34 ×io'(叫c) － 3.35 ×lO ＼logC)





























































Fig.3.7 Dependence of the critical wave number  kon
nondimensional parameter C
仁=  ー5.32×10 ‾'CV＋1.89×10 ‾'C' － 2.76 ×10 ‾'C'十〇.214C 十4.52
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di - ― grad n ds
Fig.3.8に示す ように，z 方向の温度勾配が負である場合，
『3.5』）















し，レーザーが通過する2 面には光学ガラス(BK7, 36×110×18 mm) を使用した．
流体層は，高さ11 mm, 幅185 mm, 奥行き25 mm であり，電極の温度は恒温槽から
のエチレングリコールによって調節される．上下の電極に温度差を付け，直流電場
を印加し，上下の電極近傍に水平スリット状のレーザー光を2 本人射した．レーザ









































185 mm 18　25　18 mm
Fig.3.9 Experimental apparatus for wave number measurement
－61 －
Table 3 。 1 Physical properties of test liquid (Silicone oil, KF-96 100cs)
Thermal diffusivity �K �1.1 ×10 ‾^　[m^/s]
Kinematic viscosity �y � □ ×lO"* ［m/s]
Temperature coefficient of volume expansion � β �9.5  X 10‾"    [1/K]
Density � ρ �1.031 × ぱ ［m/sl
Reflective indeχ � れ �1.403(25 T)





尺fl = 33820,  片 ＝910)
(b）Raylcigh-Bcnard convection coupled with EHD convection
リ脳 ＝33820,  P/ ＝91(), A φ＝6kV ）
2,605 seconds al'lcr Ihc applicalion of the clcclric field
Fig.3. 10 Visualization of temperature gradient by mirage method
The test liquid is silicone oil (KF96 ， Dynamic viscosity y ＝1.0 ×10^ m"/s).  The bottom plate(cathode)is heated
 (303 K). The distance between the electrodes Lis n mm. The electric voltage jφis6 kV.
The temperature difference j r is 20 K.
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Table 3.3 Wave number of Rayleigh and EHD convection
Convection �Time  [s] �Wave number た
Rayleigh-Benard convection
(Ra  ＝33820, Pr ＝910) �Steady �3.05
Rayleigh-Benard convection
coupled with EHD convection







第4 章　 微小重力下でのEHD ヌ
4.1 TR-IA口ケッ/ヽ微小重力実験
TR-IA ロケットは，宇宙開発事業団（NASDA ）により開発された科学実験用ロケッ
トであり,   1991年9 月に1 号機が,   1992年8 月に2 号機が打ち上げられた.   TR-IA
による「小型ロケ ット微小重力実 験計画」は，宇宙環境利 用の技術基盤整備や宇宙
ステーションでの各種実験に必要となる共通的・基盤的技術の開発を目的としている．
微小重力 場では密度差によって発生する浮力対流は抑え られるが，表面張力に起




目的とする流動が得られないため，外力 によって流れを促 進する必要があ る．流 れ
を抑制あ るいは促 進させる方法として，電気力を利用することが考えられる．電場
の向 きによって，マランゴニ対流の抑制,促進が行なえるものと期待される．
そこで，TR-IA 3 号機（Fig.4.1）の流体物理基礎特性測定装置（FTX ）を用いて，電
気力によるマランゴニ対 流の制御実験を行ない，微小重力 環境下での誘電性流体 に
対する直流電場の影響 を観察した．また，前章で導いたEHD 支配方程式 により数値
シミュレーションを行ない,  TR-IA による実験結果と比較,検討した．
－65 －
Fig.4.1　TR-IA rocket




Fig.4.2にテスト セ ルの概要を示す．平 行円形 シリ コン板問( 直径15mm, 問隔10mm)
にシリ コーンオイルを保持し，側面は自由表面とした．試験流体であるシリ
コーンオイルは，信越シリコン社製KF96  (1 cs (1×10‾' m^/s))とKF56  (15 cs(1.5χ10
‾' m2/s))とを1 対4 に混合し，動粘性係数を6cs(6 ×10" m  /s)としたものである．
このシリコーンオイルに感温性液晶と直径20 μm のマイカ粒子を混入し，温度場と














Fig.4.2 Test section of FTX space experiment
－68 －
Heater
Table 4.1 Physical properties of test liquid (Silicone 011)
Density �ρ �920 �kg/m'
Kinematic viscosity �V �6.0　 ×1 配 �m^/s
Dynamic viscosity �μ �5.52 ×10-^ �Pa ・s
Thermal diffusivity �K �1.05 ×10 ‾' �mVs
Permittivity � ε �2.6　 ×10 ‾" �F/m
Temperature coefficient of surface tension�Or �6.55 ×10 ‾' �N ／(m・K)
Conductivity �(7 �1.0　 ×10 ‾" �S/m
Ion mobility � か �5.43 ×1『" �m2/(V ・s)
Silicone oil was a mixture of  1 cs oil (KF96 Shinetsu Silicone Corporation)  and 15 cs oil (KF56)
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Table 4.2 Liquid crystal and mica powder
Liquid crystal capsule�WW-30  （25－35 °C）　Japan Capsule Products　　0.75  wt  %













TR-IA ロケットによって行なわれたEHD 実験 の経過を以下 にまとめた．ただし，ATI
よ温度差, Aφ は電位差, Ma  Iよフ ランコ二数であ る.   Aφ＝2 kV のとき高 温潤(Fig.4.1
において下側の面) が陰極であ 呪　A(t) ＝-2kY のときは電場が逆向きとなる．
(1)82 s-86 s:流体層の形成
高さ10mm, 直径15mm の流体層が形成された．
(2)90.4 s - 110 s:AT  ＝OK  (Ma ＝0), A<p＝2kW
等温場において，直流電場によってEHD 対流が引き起こされた．
(3) 130.4 S － 1 40 S : AT=OK(Ma ＝O),A φ＝-2 kV
電場の樹匪を(2) のときと反対にして電場を印加したところEHD 対流が発生した．
流れ場は(2) と同様であった．
(4)142 s : AT＝10 K (Ma ＝□ ×10')
温度差を付けたところマランゴニ対流が発生し，温度差の増大とともに流速は速
くなった．温度差が10  K になったところで温度を固定した．このときのマラン
ゴニ数は1.1×10^で，定常的なマランゴニ対流が観察された．
(5)190.4  s-200  s:∠＼T＝lOK(Ma ＝1.1×lO'*),/iφ＝2kV
マランゴニ対流と反対の向きのEHD 対流が発生した．
(6)220.4 S － 230 S : AT= 10K( 訂a=  1.1×10'), Zlφ＝-2kV
(5)のときと反対の電場を印加したところ，マランゴニ対流と同じ向きのEHD 対
流が発生し，流速が増犬した．
(7)330 S ・: Z＼r ＝40 K (Ma ＝4.5×104)
温度差40  K になったところで，マランゴニ対流の振動現象が観察された．
(8)400.4 S － 410 S : AT  ＝50 K (Ma ＝5.1×lO'),A(p ＝2kV
マランゴニ対流と逆向 きのEHD 対流が起こっ た．流れは3 次元的に振動し，非
定常であった．





おける流速分布をFig.4.5 に示す．等 温場において電場を印加したところEHD 対流
が発生し(process (2), (3)),微小重力環境下および等温場においてもEHD 対流が発生
すること を確認した．また，シリコン板間にシリコーンオイルを充填させる際に気
泡が発生し たが，EHD 対流によってこれらの気 泡が取り除かれた．次 に，シリコン
板間に温度差を付 けマランゴニ対流が存在しているところに電 場を印加したところ(process
 (5), (6)),電場の極性によってマランゴニ対流を促進する場合と抑制する場合

















































＼* < ; - 声* か
φ 々 ・^ 命　4 し 命
Centre line
(i) Process (2) 110  s












































































































(ii) Process (3) 140  s















































(iv) Proce剛5)200 s　　　　　　　　　(v)  Process (6) 230 s































































































(vii) Process (8〉410s　　　　　　　　　( 綱Process  (9) 440  s










































(iii) Proce叫4 ）142 s
Marangoni convection AT=  10 K
(vi) Process (7) 330  s















































●A( ）＝　2  kV  (process (2))




(ii)Marangoni and EHD convection
▲Ma ＝1.1 × ＼0≒A(p ＝0  kV  (process (4))
●M α＝1.1 ×10',  A φ＝2  kV  (process (5))
●Ma  ＝1.1 × ＼0＼∠＼ φ＝－2 kV  (process (6))





宇宙実験結果の理論解析を行なった.   Tを温度,






























































































は プ ラ ン ト ル 数 で,
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Cold wall (cathode or anode)
Free surface
















いよ電子の電荷, k はボルツマン定数, £は誘電率, と は陰極での電場強さである・　P-，
は,   Denatら1≒こよると導電率a に依存し，
P^  ニ10^ 1 (7 (4.4.13)
である．このように，陰極での電荷密度は陰極上での電場の関数となる．また，陽
極では負電荷密度をゼロとした．
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ここで,   max は括弧内の最大値を選択する演算子である．
式(4.4.5)-(4.4.10)の差分化方程式を以下に示す．ただし- R, は格子点 ／のR 座標
で,   n, AR, AZ, At はそれぞれ時間,R 方向の格子間距離, z 方向の格子問距離,時間問
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 (a)に定常状態における流線と温度分布 ，Fig.4.8 (b丿こ上下壁間の中心での速
度分布を示す.   Fig.4.8 (a)ではマランゴニ対流によって自由表面で流れが速く，温度




Ma  ＝O,Ed  ＝6000, B ＝1.8, 5c ＝100 としてEHD 対 流の数値計算を行なった．流体
内の最大 速度の時間経過をFig.4.9 (aバこ，流線をFig.4.9 (b丿こ，速度分布 をFig.4.9(c
戸こ示す．実験では，シリ コーンオイル中に気泡が発生したため，計算結果と実験
結果は多少異なったが,   Ed, B, Sc といったパラメターの値 がTR-IA で行なった実験
に対して適当であることが確認された．
(iii)マランゴニ・EHD 共存対流
(i)で計算した定常状態のマランゴニ対流を初期状態として，Ma  ＝□ ×10', £d＝6000,5
 ＝1.8, Sc＝100 とした場合の計算を行なった．高温壁を陰極とした場合の最
大速度の時間経過,流線と温度分布をそれぞれFig.4.10 (a), (b)に示す．マランゴニ対
流の向 きと，EHD 対流の向 きとが異なり，流れと温度分布が時間と共 に変化してい
る．この結果はロケット実験結果と一致する.
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（c）Velocity distribution, 一 Calculatit n, ●Experiment















































(a)Time variation of ma χimum vclocily
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(vi)10.0  s
(b）Streamlines and isotherms
Fig.4.10 Marangoni and EHD convection (Bottom is cathode)
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(a)Time variation of maximum velocity
（b）Streamlines and isotherms
Fig.4. 1 1 Marangoni and EHD convection (Bottom is anode)





前 章 まで は，電極 からのイ オン注入(Injection)によっ てイ オンが生 成される場合を
解析して きた． こ の章で は，中性 分子が解離 する こ とによっ てイ オンが生 成され る
場合14),15),I7)-19),21)のEHD 方 程式 を導 き,   EHD 対流 の発 生問題 につい て非 線形 解析を
行なう．
誘電性流 体 内の 中性分子 が解離 すること により イ オンが生 成さ れ，こ れら のイ オ
ンが会合し て再結合す る場合を考 える．この と きの イオンの電荷 密 度は，時 間 をt,
正お よび負 の電荷密 度を ρ
士
，中性 分子の数密 度をn とすると．
昔
＝ん♂ －脳pfp-　　　　　　(5 工1)











     
んOは熱 による解離 の係数げ は電子 の電荷, £は誘電率, んは ボルツマン定 数，7
は温度, 削 よデ ィラッ ク定数, びは解 離 の活性 化エ ネル ギである ．式（5.1.2）に示す
よう に， 解離の活 性化エ ネルギは電場 によって小 さ くなる ．こ れをPoole-Frenkel 効
果 と呼 ぶ．再結合係数 り は正電荷お よび負電荷の 移動度 娠 より次式 で表 される．
わ 十か
ら ゜す　　　　　　　　　　　 （5.1.3）
電場 のない ときの平 衡電荷密 度 ρ
士o
















































































































































































士, /江如ミおよび負の電荷と中性分子に対 するものであるニま仁 人い よ朧朧亡川 加さ






リ一数Ed と臨界波数 だ．を求める．計算手法は第3 章 と同様で，前節で導い た支配
方程式を有限差分法により2 次元解析する．計算系をFig.5.2 に示す．計算 領城はX
方向の1 つのセルとし，左 右の境界で現象が鏡映対称である とした．波数 んおよび
アスペクト比(X 方向/Z 方向) は式(3.4.1), (3.4.2)と同様である.  z 方向の格子数は16
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運動方程式 におけ る対流項 と同じ
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×IO＼凡 ニ＼, Ko。 ゚1×10‾'°，Ki,ニ1 とし， 柘 を変えたときの
電場分布と電荷密度分布をFig.5.4 に示す．イオン解離によってZ  ＝0.5 でのイオン
電荷密度が大 きくなってお ≒K, か大 きいほど正あるいは負の電荷密 度が増えてい
る.   Z ＝0.5 で解離したイオンのうち正電荷は陰極(Z ＝Oバこ向かうため，正電荷の分




次に,   馬 ＝lO とし,  c を変えたときの電場分布と電荷密度分布をFig.5.5に示す．C
は静電場方程式に現れるパラメターで，c が大きいほど電場分布が大きく変化する．C
が大きくなるほどZ ＝0.5での電場が弱められている様子がわかる．このため，z  ＝0.5
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(b) Charge density distribution
Fig.5.4 Effect of K.on electric field and charge density distributions
(C=l, 召
士=

















































































































































(ii) Negative ion density（i）Positive ion density
(b）Charge density distxiution
Fig.5.5　Effect of C on electric field and charge density distributions
(召
士゜l,Sc 士。゜!





Fig.5.6に 柘 を10, 50, 100 と変えたときの対流発生曲線を示す.   柘 ＝10 の時 には
礼≒7.5, Ed,≒380 であった・ 柘 が50, 100 と大きくなるに従い，礼は大きくなり，E
又は小 さくなった．つまり,   柘 が大きいほど電場方向に長いセルが発生し，また，
対流は発生しやすくなる．これはFig.5.4に示すように，尽 か大きいほど電場と電荷
密度の最大値と最小値の差が大きくなり，系が不安定になりやすくなるためである.Fig.5.7
に臨界電気レイリ一数Ed とパラメターC の関係を示す. c が0.1 か ら1
の間で臨界電気レイリ一数が小さくなり，対流が発生しやすくなる. c は電位差と電
荷密度の比であり，イオン注入( 第3 章) のときと同様に，c が小 さいと電荷密度が
小さくなる． また,  c が大きいと系を緩和するよう電場分布が形成される．したがっ
て，対流が最 も発生しやすいC の値が存在する.
Fig.5.8にk  ＝9,C ＝lO の場合の最大流速と流線の時間変化を示す． 時 間の経過に
伴い対流の向 きが反転する様子が見られる．これは，c ＝＼の時には見られなかった
現象である. c が大きい場合には，電位分布は電荷密度に大きく依存し，電荷密度の
高いところでは電場強度が非常に弱くなる．従って,   Poole-Frenkel効果によるイオン


























































































Wave number  k
11
Fig.5.6 Stability map












Fig.5.7 Dependence of the critical dc electric Rayleigh number











































＝6.65 (m)T ＝7.6　　(iv) で＝8.55
(b)Streamlines  (£J ＝6300)
(v)T  ＝9.5
Fig.5.8　Time variation of EHD convection induced by ion dissociation





1. イオン伝 導の実験とミクロ 解析により，実際的な電場 強度(＜10 MV/m) のもと
ではイオン移動度の概念が成り立つことがわかった.
2. 負電荷がイオン注入によって発生するときのEHD 対流の支配方程式を導出し，
対流発生 問題を解析した．パラメターC によっ て流体中の電位, 電荷分布が大
きく異なり,   C＝1.5 のと きに臨界電気 レイリ一数E（ が最 も 小 さくな り，EHD
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Table A.I Parameters of LJ potential
�ε[J] �<T[nm]
Ne �0.050 ×10 ‾°̂ �0.274
Ar �0.167 ×10 ‾°̂ �0.340
Kr �0.225 ×10 ‾°̂ �0.365
Xe �0.320 × ‾20 �0.398
－A2 －
－A3 －
A.2 計 算 式
(i)分子に働く力
































































であ る． ただ し,   CUT は分子 間力 の打 ち切 り距離で,   intは少数 点以下 を切 り捨 て る






































































































プ ロ グラ ムに使用 したサブ ルーチ ンならびに変数 を以下 に示す








































































































































































































































粒子A-B 間のLJ ポテンシャルのEpsilon パラメター





















（　:i/(3゙ N゙ KB)    ）
（　1/(3 ゛L゙ L*L） ）
登録粒子の番号
（　2/L　）
（　1/N   ）
乱数作成時に使用する変数
乱数作成時に使用する変数




















































































































粒子A-A 間のLJ ポテンシャルのSigma パラメター
（　S工GA-^e　）
粒子A-B 間のLJ ポテンシャルのSigma パラメター
（　S工GAB^6　 ）














































































itit ・ 表 食丿t 歯・ 嗇丿1tt 丿 金 丿 貪・it 育 丿tit い1 ・t 金t ● ●ttf ・t ・s 舎 丿 ●lttt ● ●・ 冑 丿 丿t ● ●wtMD for u




REAL*8 L ，UT, TSEJT, PSE:T . TEMP ，PRESS,  SUMUX,  SUMU￥, SU 嘔UZ, E, CUT
REAL*  8 DR,DRI2,DGR 工D.V 工N4PR,R(1005),IRT2,VFB,VS 二DE,L 工2，IL2
INTEGER CT,N,PARTS,NZ
INTEGER A 工CT,CDCT,BKCT,ODISP,SOC,TCT,PCT ，CCT






COMMON /MA 工N/ X,  Y, Z, UX, UY,  UZ, UXO, UY  0, UZ 0. DX, DY, DZ
COMMON /USEl/ RCA2,RCAB2,SIGA6,SIGAB5,QE.I3V,SIGA ，SIGAB,　　　　c
゛　　　　　BKHC,  BKRC2  , EPSA,  EPSAB,  FI
CCWMON /USE2/ ΣTiHA ，crr二MB,IN, 工Nl,I3NKB,MASSA,HASSB
CC ぎ1MON /USE3/ L.  DT，TSET,  PSE:r，TEMP,  PRESS,  SUMUX,  SUMUY,  SUMUZ,  E, CUT
COMMON /USE4/ DR,DR 工2,DGR 工D,VIN4PR,R,  IRT2,VFB,VSIDE,LI2,  IL2
C
C











WRITE[ ゛, *)    '　3WRITE(
゛, ゙ )    '　4WRITE(
・.*)     ゙ 5READ(",
゛)   Nl
N=4 ゛Nl・Nl*Nl
END IF
WRITE  (',゙ )    '   <≪ ≪ ≪ ≪ ≪
WRITE  I・,*)     ' ［A ］lx －>WRITE
ぐ り'　　2x －>WRITE
゛り ■　　3x －≫WRITE(
゛,*)    '　　ix －＞REM
）｛*, りPARTS
WRITE{'  ，*)    ' ChargeREAD




















.")    ' ar 【s 】＝‘
・） ロT
, ゙ )    '   Exit Count
・)   EX「
丿 丿 ψ 丿 t i 脅 ●
一 一 一 一 一






－ － － － －
－ 一 一 一 一
一 一 一 一 一 －
一 一 一 一 一
一 一 一 － － －
SUBROlTriNE KEVIN  (RECT,  FNCT,  SDCT,  QiC, m  , IMS)
REAL'S X[138O),Y(1380) ，Z(13e0),UX(1380),UY(138O),UZ(13  80)
REAL'S u χ0(1380)  ,LJYO (1360)  ,UZO  （1360)  , DX{ 1360)  . DY (1380) , DZ  (13S0)REAL
’S RCA2,RCAB2,SIGA6,SIGAB6 ，QE,I3V,S 二GA.SIGAB.
゛　　　　　BKRC,BKRC2,EPSA,EPSAB,FI
REAL'S DriMA ，ETTIMB, IN, 工Nl,I3NKB,MASSA, 貼SSB
REAL ・8 L,CT,TSFr.PSET.TEWP,  PRESS,  SUMUX,  SU班UY. SLM)2,  E.Cげn
REAL'S DR,DR 工2.DGRID,V1N4PR,R(1OO5)  , IRT2  , VFB,  VSIDi-:, LI2,  IL2
REAL ゛8 s 工GB,EPSB,KB,DENS
IWTEGER C ？,N,PARTS,NZ
rWTECER A 工CT,CECT,BKCT,ODISP,SOC ，TCT,PCT ，CC「
INTEGER GRID ，G工NT,NGRID,NR(1005)  ,NRF(1005)  .NRBOOOb)  ，NRS いOd ）
工WTEKER EXC,Nl.RECT,FNCT,SDCT,  I, J,LX,DXYZC
CHARACTER DVS'lO.  raiO'12,FNll*12,FN12*12,NUMBER り0
CCMMOJ /MAIN/ X,  Y，Z,UX,UY,UZ,U>:O,UYO,UZO,  DX,DY,DZ
CCMMCW /USEl/ RCA2,RCAB2,  SIGA6,SIGAB6,QE,I3V,SIGA,SIGAB,
゛　　　　　BKRC,  BKBC2  , EPSA,  EPSAB,  FI
COMMON /USE2/ DTIMA, □TIMB,  IN,INl,l3NKB,MASSA,MASSB
COIM（N /USE3/ L, ひr.TSErr,PSE:r,TEHP,  press,  sumux,sumuy,  sumuz ，k,cしrrCC
別MCM /USE4/ DR,DRI2,DGRID,VIN4PR,R,  IRT2  , WB,  VSIDE,  LI2,  1L2
COMMCN  /IMTl/CT,N,PARTS,NZ
CCMMC ぶ/INT2/ AICT,CDCT,BKCT,ODISP,SOC,TCT,PCT,CCT
CC 剛CN /mT3/ GRID,GINT,NGRID,NR,NRF,NRB,NRS
一 一 一 一 一
ib妃r o £ Unit Cells (int)    こ・
->         4　/　6    -≫864　/　11  ->->
     32　/　7    ->   1372　/　12 - ≫-
≫108　/　8    ->   2048　/　13 - ≫->
  256　/　9   －>  2916　/　14    ->->














c － － － － － － － － －－ － － － － －－ －－ － －－ － － － －－ － － －－ －－ － － － － －－ －－IF(PASTS.LT.2O)








ELSE IF （PARTS.LT.4O)    THIN
MASSA=83  . 801>0n  . 6605402D-27
s 工GA=3.65D 一10
EPSA=0.2  55E-20























COMMON /rmi/ CT,N,  PARTs ，Nz
COMMCM /IWr2/AIC ？,CDCT,BKCT,ODISP,S ∞,TC ？,PCT,CCTCOMMON /iNr3/ GRID,GINT
，NGRID.NR,NRF,NBB,NRS
COMMON /KEEP/ IDPT,KNUM,JSM,NUMSM
こ 三 し こ コ こ こ こ こ こzz ご こ こ こ 三こ こzz と こ こ こ 二zzz し こ 三 こ 二こzzz こ こ 二zzzr こし とzzjN
＝108 －>   ID ？r=1000
N し1372 －>   IDPT=500000





WRITE （',*)     ■WRITE
（*, ・!    'WRITE
い,*)     ■WRITE(*
 , * )    'WRITE(
・,・)     ■READ{*,*)




0  －> start
1  －> Read Data &  Restart2
 ->  Read Data ＆Continue
女 貪 ・ 寸 貪 食 肯 寸 女 寸
工nitial Configration
c------------------------ 一一----------------------------------------- 一一--IFISO:.GT.O)







   IF
END IF
CM  ,T, KEY工N(REC？,FNCT,SDCT,EXC,N1,【ⅣS)
IF(SOC.EQ.O)    CALL・IN 工T(N1)
CALL BKPMCALL SnATl
IF(S0C.NE.2|    CALL SnAT2  (DVS, FNCT, CT3, EXC}
C　 － － － Calculation Loop － － －
C　　　　　BKPH　 ： Book Keep Method
C　　　　　CAT,　 ： MD Calculation
C　　　　　CALDAT    : DATA
C － － － － － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －100
CT ＝CT ＋H
IFIMOD(CT,BKCT)  ,EQ.O)    CALL BKPM





IF(MOD{CT,CDCT).EQ.O)  CALL  SDAT2(DVS,F りCT,CT3,EXC)















Number of Particle B ［e ］st
WRITE(*,')  '  Electric Field 【V ／m| こ'
READ{', ゛)   E
WRITE ゛,')    ' Teinperature    [K】(   O:Cancel    )   ＝READ(*
 , ゛)   TSE『
WRITE( ゛,゛)    '   Pressure 【Pa)       (   O:Cancel    )   こ'READ
ぐ りPSETT
WRITE け')     ■   Cut   off length I'Sigma]    -'
READ け, ゛) or 『
一 一 一 一 一 － － － －
SiaAB=O.5D0'(SIGA ●SIGB)
EPSJiB=DSQRT  (EPSR'EPSB)
C － － － － － － － － － － ← － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － 一 一 一 一 － 一 一 － 一 一 一 一 一 一IF{SOC.EQ.O)
   T ｛OJ
WRITE(*,*)     '   Density    [kg/m^3 】 こI
READ  ( ・ ,  ゛)     I£KS
L= μDBLE ぐN-l)*MASSR+M λSSB) /DENS)'*  U.ODO/:i.ODQ)
END ＼IF
,*)   ' arall Format Data Save Interval Count　t ・
・)   SDCT
, *)    '   Continue Data  Save Interval Count　 ・
READ ゛,゛)   CDCT
WRITE い, ゛)    ■ Around ion Data Save Interval Countf^EAD
（ ，゙ ）AlCr
WRITE μ. ゛)    ■ Book Keep Reset InCerval CounC こI
READ{ ゛,*)    BKCT
IF[TSET.NE.O.0DO)    THEN
WRITE(*, ・) '  Tenperature  Scaling Interval Count　 ’





WRITE( ・.')     ' Pressure Sea1ing 二nterval Count (    >',BKCT,READ
｛ ，・)    PC『
WRITE 【 ゛, ゛)     ■    ・ ■" ・    E χit Count    * 丿 索貪'









p ・ 寸i*i.*,*....* 寸111 寸.*.. ■.*.*..*...*. ・.*t. 加 　t ・ ・ti 喩i4t 　・ ・ ・ti 　tt ・ ・ 嘸ittC　　REftT
      　Read Data　---
Ct 脊 寸 食 食 ・ 金 寸 貪 食 貴i 丿 兪 兪t ・ 貪 脊寸 食寸 貪 食・t ・ 糞・ 官 金・i 寸 寸 良tt ・ 寸 寸 食・ 丿 寸 貪 食ti ・ ・ 糞 脊 糞 寸 貪 寸ttSUBROOT
工NE RnAT(FNCT)
C
REAL ゛8 X(1380 ）,Y （1380),Z(13801.ox(1380),UY （13801,UZ11380)
REAL'S UXO(1380 ）,UYO11380),UZO （1380 ）,DX(1380),DY （1380 ）,DZ(1380)
REAL'S L,  DT,  TSBT,  PSET,  TEMP,  PRESS,  SUMUX,  SUMUY,  SUMUZ,  E,  CUT
工3ITEGER  CT,N.PARTS,NZ
INTEGER FNCT, 工,  J,Ii




/USE3/ L,Dr,TSET,PSE:r.TEMP,  PRESS,  SUMUX,SUMUY,SUMUZ,E,  CUT
C　 一 一 一 Read File open 










WRITE( ・，゙ )   '   Read Data File Name   ＝ ・
READ    ゛lO)     DVR
10 FORMAT  (A)
WRITE(*,*)     ' Read Data File Nunter － ’











OPEN （13,F 工LEごDTO(:LL ）//FN,STATUS= 一UNKNOWN ・）
READ(13,*)    CT,N,L,cur,  OT,TSETT,  PSET,NZ,E,  PARTS
DO  200 1=1,N
REM ）(13.-)   X(I),Y(I),Z(I),ID<(I),UY(I),UZ(I),DX(I),DY|I),DZ □)READ(13,
・)    XIII,V(I ）,Z(I ）.UX(I), じYII),UZ(I)
200 CONTINUE


















END    IF
WRITE(* ，り' Center Scaling interval Count   (  0:Cancel  )  -REMJ
に りCCT
WRITE!',  ゙ 】I MSD Reset Interval  CountREAD
（,*)     RECT
WRITE( ・ ,“READ
｛,  ・)
'   g(r)    Ave.    Reset Interval Count　 こ｜GINT
IF(S｛C.ES2.2 ｝THEN
WRITE （,')     '   dX ，dY，aZ      (   0：Reset ／ 1;Continue    )     こREAD
゛,・）DXYZC
END    IF
WR 工TE(*, ゛)    '   Output interval CountREAD
（, ゛)   ODISP
KB=1. 38066D-23








C － － 一 一C





IF(HOD(I,2)  ，EQ.O)   Y にけY  [I) - L/DBL,E  I ひNl)EKD IF
J=INT{DBLE{I －1）／DBLE(2 ’N1*N1| ト1
Z  (IにL/1:BL £14 ゛N1トL ゛DBLE  ロ-1)  / DBLE  (Nl" ?)CCNTINUE
－ － －　Inical






一 一 一 一 一 一CALL.URAND(KR,C,
一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一
工R)






























－ － 一 一
一 一 一 一
(AVE
一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 1 C ( R )
゛ C ( R ) I ＝ 1 ) - - - - -
一 一 一 一 一 一 一 - -
UY(1380),UZ(1380l
1380],DY(1380),DZ|1380 ）
RCA2^E 刺IN1  (RCA2  , 0 . 25D0 貪L'L)
RCAB2=DMIN1  {RCAB2  , 0 . 25D0'L'L)
BKRC2 こ1. 5D0*l.  5DO'D 吃AX1 (RCA2,  RCAB2]BKRC
こDSQRT(BKRC2)



















c － － －－ －－ －－ －－ － － －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － 一 一－ － － － －－ － － － － － － －－c
SUM[U ゛U]=3 ≫N りKB*TSErr/MASSA
c　　U こDSQRT(N*KB''TSErr/(HASSA'AVE 【C(R)*C(R)1))
c －－ －－ － － －－ －－ － － － － － 一 一－ － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － 一一 － － － － －－ －－ － － －－ －－ － － －UXdl
DSQ ぐT(KB ゛TSET/M λSSB)*C ぐ1)
UY(1)=DSQRT(KB ゛TSET/MASSB) ゛0(2)


















C1 女　寸貪・ 寸寸食寸食1・・t 寸貪寸 タ 丿・ 寸兪寸tiiii ・ 寸t 貪1 寸4・・ 貪寸sit 貪・・i ・　貪 丿1 肯 吟1 φi丿 寸1 脅1111C　　Rand
（m Numbers　 －　Initial Velocity Ramdc ヌn Niim ヌers －－^
c ・* ・ ★喬食寸寸丿11 喬1 貪寸・11j 丿貪貪1 貪肴丿食寸●111SUBRO
ぴTINE  URAND(NR,C,  IR)
ItTTEGER NR,IR,R,MM,MU,LAMBDA
REAL'S C(NR)  ,XMAX,RR,RT,  PI2.  INVM
PARAMETER(PI2=2.0*3 、14159265358979D01
PARAME7rER(MM ＝1664B01,  LAMBDA=  1229,  MU 潟1750)
PARAMETER  {IW/M ＝1.  0 DO  ／MM)
C










DO  300 R=1,NR
IF(i 玖BS(C(R)  ) .GT.XMAX)    XMAX=DABS  (C (R) )300
CC マTINUE





p** ・* 丿・.. 　食舎・・t 丿　・t 丿舎 脅貪 食貪丿・t ・ か官貪貪官i 丿舎 脅11111111 ●・ 斎丿丿t 丿 兪ψ・ ●1 ●t ●st 丿寸丿費●●●寸●貪c
Book Keep Method
・" ・ ・ * ・ ・ 　丿寸丿舎貪舎1 舎・ 丿・・1 ● 奔・ 丿喬丿t 食φ 兪t ψw1 兪1 丿●●・・ 丿丿丿丿SUBRO
びTINE BKPM
REAL ゛8  RCA2,RCAB2,S 工GA6,SIGAB6,QE,I3V,SIGA,SIGAB,
BKRC,  BKRC2,  EPSA,  EPSAB,  FI
REAL*  8 L,DT ，TSCT,PSET,TEMP,PRESS,SUMUX,SUMUY,SUMUZ,E,CUT
REAL*  8 DR,DRI2,DGRID,V 工U4PR,R|1005),IRT2.VFB,VSIDE,LI2,IL2
REAL*  8 xI ，YI，zI，x工J，TlJ ，z工J,R 工J2,SR6,PH 工IJ
IWTEGER CT,N,PARTS,NZ
工INTEGER IDPT{500000),raJUM(1380),JSM{1000),NUMSM
INTEX^ER I,  J,LX,LY,LZ,KNS,KN
COMMCK /MAIN/X,Y,Z,UX,UY,UZ ，UX0,UY0,UZO,DX,DY,DZ
CC・MCN /USEl/ RCA2,R £AB2,SIGA6,SIGAB6,QE,r3V,STGA,SIGAB 。
BKRC,  BKRC2  , EPSA,  EPSAB 、FI
CC{MCW /USE3/L,ET ，TEET ，PSET,TEMP,PRESS,SUMUX ，SUHUV ，SUMUZ.E,CUTCOMM(W /USE4/ DR,CfflI2,DGRID,VrN4PR,R,

























DO   400 1=1,GRID
R （ 工) こDBLE(I －1) ゛DGR 工I や0.5D0*DR
400 CONTINUE
c 一 － － － － － － － － － － － － － 一一 － － － － － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 一 一 一 一 一 一 － 一 一 一 一 一 一1FI(SOC.EQ.2)
 .ftHD.  {DXYZC.EQ.l))    GOTO  200
DO   100 1=1,N
Dxm ） ＝0.0DO
DY(I)     ＝0.ODO
DZ{I)    ＝O.ODO




























IF(SCX;.KE.2)    THENI=FNCT+2
ELSE
I ＝FNCT ÷1
END    IF
L ．=O
300 J ＝MOD( 工,10 ｝＋1
I ＝INT は ／lO)
LL こLL+1




FN10 ＝'-' ／／FN10(13 －LL:)/ ／'X,DATFNll='
り/FNll|13 －LL:)// ’U.nATFN12='
一一//FNl2｛i:i－lA.:) /1 -A. DATL
£=INDEX(DVS,  '    ')－l









C 貪* ・t,.,.,....... 　 喩 ★ 寸 食 肯・ ・ ・1 ・ ・ 丿t ・C
Initial Configration　 －－ 一　Initialize －－ －
C 膏t ・ ・ ・ 貪 　 金 禽 舎 丿 歯・ 丿 貪 食 食 禽 金 肯t か 食 貪 舎寸 ・ ★・t1 丿 金 ・ 食1 ★ 脅・titwtiiitit ・ 兪 喩1ttttit 　it ・ ・ ・ ・ ψ 女tSUBROUT
工Tffi IN 工T ｛N1)
C
REAL*8 X(1380),Y(1380 ）,Z(1380),UX は380),UY(1380),UZ(138O)
REAL'S UX0(1380)  ,[JY0(1380}  .UZO(1380 ）,  DX(  1380 ）,  DY （1380)  ,  DZ  (1380)
REAL'S DTIMA ．ひT 工MB,  IN,  INl,  I3NKB,MASSA,MASSB
REAL*8 L,  DT,  TSET,PSET,TEMP,PRESS,SUMIK,SUMUY,SUMUZ,E,COT
REAL*8 KB
REAL"  8 C(4200),C1,C2,C3,CC1,CC2,CC3,SU 狸UXI,SUHUY 工.SUMUZI
INTEGER CT,N,PARTS,NZ
INTEGER N1.NR,IR,R.  I,  J
C
COMMON /MAIN/ X,  Y,  Z,  UX,  UY,  UZ,  UXO,  UYO,  UZO  ,  DX,  DY.  DZ
CCM-ION    /USE2/ CTIMA.DTrMB,  IN,  INl,  I3NKB,  MASSA,  MASSB
COMM （ 取/USE3/ L,  DT,  TSBT,  PSBT,  TEMP,  PRESS,  SUMU χ,  SUMUY,SUMUZ,E,CUT





じ　　 一 一 一　iniCiai Position ---
c － － － － － － － － － － － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －DO
  100 1=1,N
c
J= 啄OD(I,N1 ゛2)
IFIJ.EQ.O)    J=m ・2
X(I)=L/DBLE(4*N1}+DBLE(J-1) ・L/DBLE{Nl'4)
c
J=I>JT{DBLE{I ー11  /DBLE(2'N1 ゛N1)  )
IF( ≫ ⊃D(J,2)  .EQ.l)    THEN
J=INr(DBL £(I-l)/DBLE(m'2))
J=MOD(J,N1)























ZIJ=DABS{2 工J-L*DBLE(LZ)  )
IJ*2 工J













c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － ， 一 一 一 一 。 一 一 一 。 －
IF( 工．E⊇.l)   THEN
UX(1) ＝UX(1)*ETMB ゛FXI
UY{l)-UY(l}+17 ΓΥKB ゛FVI


























     SUM{M*U)=0
－ － － －
－ － － － 一 一 一 － － － 一 一 － ・ － － － － － － － － ・－一 一 一 一 一 － －
一 一 一 一 一 一 一 － 一 ●・ 一 一 一 一 一 一 一 一 － 一 一 一 一 … … 一 一 － － － － －
－ － － － － － － － 一 一 一 一 － 一 一 一 － － － 一 一 － － 一 一 一 一 一 一 一 － － －
－ － 一 一 一 一 一 － － － － 一 一 一 一 一 － 一 一 一 一 一 一 一¬ 一 一 一 一 一 一 － － －
一 一 一 一 一 一 一 一
一 一 一 一 一 一 一 一
－ 一 一 一 一 一一 一 －
一 一 一 一 一 一
一 一 一 一 一 一
ZZZZZZ こ
－ 一 一 一 一 一 一 一 一 － － － － － － －








SR6=S1GA6/ （RIJ2 ゛RIJ2*R 工J2)
PHIIJ=48.0DO'EPSA ゛SR6 ゛SR6-24.0DO ゛EPSA ゛SR6
ELSE
SR6=SIGAB6/(RIJ2 ゛R 工J2*RIJ2}






c － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － －－ －－ －－ －－ － － － － － － － － －－ －－ － － －－ － 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一KNUM(I)=KN




r. 食.*.. 噛 歯 肯 肯 食 兪* 歯 兪***.. ・ 貪*. ≫. ・. ・.t 食t ・ 糞 ・1 ・ 丿 食・ 寸 糞 歯 喩1 ・ ・ 脅・ 寸・ 食 寸丿 肯・ ・ ・t ・ 脊 食1 ・c
Calculation
c 丿. 　111 貪 貪丿 歯tit 丿 ・ 兪 肯 歯 丿11 歯 糞 丿 兪1i ・ 寸 貪 寸 歯11i ・ 兪・ 丿 寸・ 歯tt ・ 寸w 資111tSUBROOTINE
 CAL
REAL'S X(1380),Y 【1380 】, Z(1380),UX(1380),U ￥(13801  ,UZ(13aO)
REAL ゛S UX0(1330)  ,UY0(1380),UZ0(138O),DX{1380),DY{1380),DZ(1380)REAL
゛8 RCA2,RCAB2,SIGA6.SIGAB6,QE,I3V,  SIGA,SIGAB,
゛　　　　　BKRC,BKRC2,EPSA,EPSAB,F 工
REAL ゛S   DT工MA,DriMB, 工N,INl,I3NKB,MASSA,MASSB
REAL*  8 L,DT,TSE:r.  PSET ，TEHP, PRESS,  SUMUX,SUMUY,SUMUZ,E,  CUT
REAL ゛S DR ，DR工2,DGRID,VIN4PR,R(1005),IRT2,VFB,VS 工DE,LI2,IL2
REAL*8 FX{1380),FY(1380),FZ(1380) ，FXI ，FYI ，FZI
BEAL ゛8 x 工，T工，zI，xIJ ，Y工J，zIJ
REAL*8 PHI 工J, SUMU2,ST,SP,RIJ2,SR6
INTEGER  CT,N,PARTS,NZ
INTEGER A1CT,CDCT,BKCT,OD 工SP,SOC,TCT,PC ？,CCT
INTEGER    IDPT  (500000)  ,KIflJM[1380 ｝. JSM｛OOO ｝, NUMSM
INTEGER    I, J, Jく,KNS,KN,LX,LY,LZ
COMMON /MAIN/ X,  Y. Z,UX,Uy ，UZ,UXO,UYO,UZ0,DX,DY,DZ
COMMON /USEl/ RCA2,  RCAB2,  S工GA6,S 工GAB6,QE,  I3V,S 工GA,SIGAB,
゛　　　　　BKRC,BKRC2,EPSA,EPSAB,FI
COMMON /USE2/ DT 工MA，□TIMB,IN,  INl,I3NKB,MASSA.MASSB
COMMON /USE3/ L ，Dr，TSET,  PSErr.TEMP,  PRESS,  SUMUX,SUMUY,SUHUZ,E,  CUTCOMMON
  ／USE4／ DR,  DRI2,  DGRID,  VIN4PR,  R, IRT2,  VFB,  VSIDE,  LI2,  IL2
COMMON    /INTl/ CT ，N,PARTS,NZ




























( ASSA 禽SUMUX ＋MASSB べUX（)  )(MASSA








UY  (1) =:UY (1)－SUMUY/MASSB
UZ(1)=UZ(1 トSUMUZ/MASSB
DO   400 1=2,  N
ID!( 工)=UX は) －SUMUX/MASSAUY(I)
＝UY( 工)－SUMUY/MASSAUZ(I)=UZ(I)
－SUMU2/MASSACCJJTINUE




DO  300 1=2,  N
SUMU2 ＝SUMU2+UX( 工) *UX( 工)+uy(i)  ゛m(i)+uz(i)  'uz()
300 CONTINUE
SUMU2 ＝HASSA*SUMU2*MASSB リUX(l)  ゛UX (1)-tUY i 1) ・UY(1 トUZ(1)  'UZd}  )TEMP=13
 NKB*  SUHU2
KNS ＝O






c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －150
工=1*1
KN=KNUM(I)
IF （ra.D3.0)    THEIl
IF に.LT.N-l)    THEM
GOTO    150
ELSE
GOTO   250
皿 工F
END    IF
c








































IF( 匯⊃D(CT,TCT)  .ESD.O)   THEM
SUMU2 司.ODO
ST＝DSORT(TSET/TEMP)
DO   550 1=2,  N
UX(I) ＝ST*UX(I)
UY(I) ＝ST*UV くn
UZ(I) ＝ST ゛UZ( 二)









二 Z Z Z コ こ こ コ
PRESS ＝I3V ｛゙SUMU2 ÷FI ｝
IF（PCT.NE.O)    THEN
IF( 凧）D(CT,PCT)  .EQ.O)    THEN
IF(PRESS.GE.O.ODO)    THEN
SP 判PRESS ／PSET)'* （1 ．0DO ／3.0DO ）
IF(SP.LT.0 ，99999DO)    SP=0.99999DO
IF（SP.GT.l.OOOOOlDO)  SP=1.000001DOELSE
SPこ0.99999DO
END    IF
LμSP*L




IF に.NE.l)    THEN
IF(R 工J2.GT.RCA2)    GOTO  200
SR6 こSIGA6 ／(RIJ2'R 工J2・RIJ2)
PHIIJ ＝4B.0DO-EPSA'SR6>SR6 －24.0D0 ≪EPSA*SR6
ELSE
IF{R 工J2.G？.RCAB2)    GOTO 200
SR6 ＝SIGAB6/(RIJ2'BIJ2'RIJ2)
PHIIJ 48.0DO*EPSAB ゛SR6 ゛SR6 24.0D0*EPSAB 爽SR6END
   IF
IF は.EQ.l)    THEN
NUMSM=NUMSM+1
JSM(NUMSM=T
END    IF
FXI=FXI －？HI 工J*>
FYI=FY エーPHI1J ゛YIJ ／RIJ2
FZI ＝FZエーPHIIJ ゛2IJ/RIJ2
IF(RCA2.C?r.0.25D0≪L'L) RCA2 0.25DO ●L゙ L
IF(RCAB2.GT.0.25DO ・L''L}   RCAB2＝0.25D0゙ L゙ L
I3V二1.ODO/(3.ODO'L'L'L 】END
工F
END    IF
c　Position
c ＝＝＝＝＝＝コ＝＝＝＝＝＝＝＝= ＝＝= ＝＝＝＝＝＝＝＝＝＝＝＝＝＝＝7 ＝ニ= ニzDO
  650 1=1,N
c
xi こxに) 十ux μ) ゛DrYI=Y(I)+UY|I)
゛DTz
工=z<i)-mz(i) ゛OT





























肯 肯 ・・ 貪寸丿1 ・t 寸舎喩丿 食・・t ・・・ ・it ・・t ・・・wi ・・t ・1 資t 寸　t喬1・t 丿t 兪・・ ●t・・1 ・1 ・・ 貪食DATA
・・・it ・ 資肯 喩寸喚歯肯丿11 喩寸金・ 肴・tt 丿 丿喩i 貪i 費寸食食・・ti ・ 丿 貪 喩4t ・・ 丿・ い丿・t 貪まきl 丿・1 脅・SUBROUTINE
CALDAT{RECT)
REAL*8 X ｛1380), 刻l380),2(1380),UX(1380),UY(1380),UZi1380)
REAL'S UX0(1380 ）,UY0(1380 ）,UZ0(1380),DX(1380),DY{1380),DZ(1380)REAL'S
 L,Err,TSET,  PSET ，TEMP,  PRESS.  SUMUX,  SUMUY,  SUMUZ,  E, CUT
REAL ゛S DR.DRI2,DGRID,  V工N4PR,R(1005),IRT2,VFB,VSIDE.LI2.IL2
REAL ゛B MSDXA,  MEDYA,  MSDZA,  MSDA,  MSDXB,  MSDYB,  MSDZB,  MSDB
REAL ゛a G(1005I,GFRONT は005),GBA £K(1005),GSIDE(1005 ）
R£AL*8 RIJ,CIRCLE,XI,YI,  Z工,XIJ,YIJ,ZIJ
INTEGER C ？,N,PARTS,NZ
INTEGER AICT,  CECT,  BKCT,  ODISP.  SOC,  TCT,  PCT,  CCT
INTDGER  IDPT(500000 ｝,KNUM(1380),JSM(IOOO),NUHSM
INTEGER GRID,  GINT ，NGRID,NR(1005),NRF(1005),NRB{1005},NRS(1005)INTEGER I,
 J,RECT,LX,LY,LZ,K,KS,KL
COMMON /MAIN/ X,  Y, 2, UX, UY,  UZ, UX 0, UY  0, UZ 0. DX, Dy, DZ
COMMON /USE3/ L,  err,TSET,PSET,  TEMP,  PRESS,  SUMUX.  SUMUY,  SUMUZ,  E, CUTCOMMON /USE4/
DR,DR 工2,DGR 工D,VIN4PR,R,  IRT2,VFB,VSIDE,LI2, 工L2
COMMON /imi/ CT,N,  PARTS,NZ
COMMON /im'2/ A 工CT,CDCT,BKCT,ODISP,S ∝,TCT,PCT ，CCT
COMMON /IOT3/ GRID,GINT,NGRID,NR √NRF,NRB ，NRS
COMMON /KE Σp/ IDPT,  KI-JUM, JSM,  NUMSM
C ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝z== こ こ こ こ こ コ ニC
Displacement
C － － － － － － － － 一一 ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿
DO   100DX
（IDY(TDZ(I
1=1,  N





c － － － － － － － － － － 一 一－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － －IF(MOD(CT,BKCT)
 .NE.O)    T{ £N
IF(ODISP.EQ.O)    GOTO    1000
工F(MOD{CT,ODISP).NE.O)    GOTO 1000













D ）200    工=2,N
HSDXA=MSDXA+DX{ エ)'DX( 工）MSDYA
＝MSDVA+DY11)*  DY に）MSDZA
＝MSDZA+DZ(I) ゛DZ（I)200 CONTINUE






IF( －XlJ ／Rrj.GE.IRT2!    THO りDO





DO    480 I=KS,KL
NR(I)=NR(I)+1



























WRITE(3,40)    DBLEICD ｀OT
CO  600 工＝1,GRID
WRITE(3,50)     R(I）,G(I),GFRONT(I),GBACK{I),GSIDE(I ）CCNTINUE
END 二F
一 一 一 一 一 一 一E3JD




－ 一 一 一 一 －
一 一 一 － －
一 一 一 一 一
一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一
｝
7)
一 － － － － －
一 一 － － － －











WR 工TE（12,80 ）J,X （1),Y(1),Z|1),UX （1),UY(1|,UZ （1)
CO   700 I ＝l，NUMSM
J こJSM(I ）
WRITE(12.80)    J,X(J1,Y(J),Z(J),UX(J1,OY(J1,U 副J)700
       ごCHTINUE
END    IF
C － － － － － 一 一 － － － － － － － －－ －－ －－ － － －－ －－ － － －－ －－ － － －－ －－ － － － － － － － － － － － － 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 － － － － 一 一 ～ － 一 一70
FORMAT にlO,  I7,El5-7)
80 FORMAT(I5,3E10.3,3E11,3 ）
1000 IFIRECT.NE.O 】THEN
IF(MOD(CT,RECT}.EQ.O)    THENCO











一 一 － 一 一 － － － － － － － 一 一 一 一 一
－ － － － － 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一
REn:URN
EMD
r 貪* 丿*・* ・*..... 丿. ・・. タ.., 貪丿丿 肯貪・ ≫・. 寸., 丿 費*,.. 兪l.. 　● 脊寸i1 ・tl 寸貪●喩兪費1 膏1 丿i ●1 兪・・C
SDATl　 －－－　Save Data　 一一一
r 喬丿t* 貪・* 嚢寸寸寸食兪食喩1・tit 脊 貪 丿 脅1・ 貪・1 丿 嚢い●背嚢背肯丿 食丿1111t1 貪11 兪1 兪丿貪・ 寸・li ●貪111 丿111 兪
一INE   SDAT ・
c
REAL ゛S XI1380),Y{1380),Z(138O).0X （1380 ）,UY は380),UZ(1380)
REAL'8 UXO11380).UYO(1380),  UZO(13801,DX （13801.DV(1380),DZ(1380)





CO刈MCNCCMMONC(HMCN/MAIN/ X,Y ，Z,UX,UY,[JZ,  UXO,  UYO,  UZO  , DX, D￥, DZ
/USE3/ L.OT ，TSErr,PSET ，TEMP,PRESS,SUMUX,SUMUY,SUMUZ,E,COT/mri/ CT,N,PARTS,NZ
WRITE(10,10)    CT,N,L,DT,TEMP,PRESS,NZ,E,PARTSWR
工TEはl,10)  CT,N,L,  CT,TEMP,PRESS,NZ,E,PARTSDO
  200 1=1,N
WRITE （10,201 X(I),Y(I),Z(I)
WRITE(ll,20)    UX(I),UY(I},UZ{I)
200 CCNTIMJE





c　　SI ≫T2　 －－－　Save Data　 －－－
c 　貪丿丿1食1・i 濤・111 　111貪か丿彙1●SUBROUTINE
  SnAT2（DVS,FNCT,CT3,EXC)
c
REAL*  8 XflSBO),Y(1380),Z(1380),UX(1380),UY(1380 ）,UZ ほ380)
REAL"  8 UX0(1380),UY0 （138O),UZ0(138O),DX(1380),DY(1380),  DZ(1380 ）
REAL*8 L,Dr ，TSST,PSET,TEMP,PRESS,SUMUX,SUMUY,SUMU2,E,CUT
INTEGER CT,N,PARTS,NZ
INTEGER LL,  I,J,FN（T,CT3,EXC
CHARACTER DVS ゛ 10, FN*12,FNlO ゛12,FNll*12,FN12*12,NUMBERnO
c
COMMON    /MAIN/    X,Y,Z,UX,UY,U2,UX0,UY0,U20,DX,DY,DZ
COIM（M /USE3/ L,  D?. TSETT, PSETT, TEMP,  PRESS,  SUMUX,  SUMUY,  SUMUZ,  E, CIT『
COIM（M / 工NTl/ CT,N,PARTS,NZ
c
CT3=CT3*1

















）GOTO   100
FN=' －'／／FN{13 －LL: ）//・.DAT'LL=
工jroEX（Dvs. ・   ・)-1
0PEN{13,FILE=EJVS(:L})//FN,STATUS= ・umくUC－N' )
WRITE(13,10|    CT,N.L,COT, び,TSET,PSErr,NZ,E,  PARTS
C　Display
C － － 一 一－ － －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －
工F(ODISP.NE.O)    THEN
IF(M}D(CT,ODISP).EQ.O)    THEM
WRITE!*,  10)    TEMP,  PRESS,  MSnA,MSDB,DZ(l),C 『
END    IF
END    IF





IF(HOD{CT.BKCT).EQ.O)    THIN














一 一 一 一 一




一 一 一 一(9E1(7E1(6E1
一 一 一 一 一 一5.71
5.7}
5.7)
－ 一 一 － －
一 一 一 一 － －
C　SelecC Particles  Near Ion






















IF(RIJ.GT.LI2)    G) 頁O    400




IF(KS.LE.O)    KS=1
IF(KL.GE.IOOO)    KL=1000
c
IF(X 工J.GE.O.ODO)    THEN
IF{XIJ/RIJ.GE.IRT2)    THEN









Dこ・2c・J : ＝1, x
wR 工TE(13,20)    XにしT しトz に にじxにしuY に ）ここ に卜ux ド ハr・yト ト:で（い200
CONT こNUE
口元SE に 剥
1C FORMAT に10,  I り ，:;2^  ,  16,  ■^F. ＼z  ．".', ご3 ，F::; ．卜 二E ．こ じ ふ; ． 二FI
2弓FORt ｛AT ・{9D/A  .  1 剛
1..二こ 二 二:7 ‾ こ ここ5 二 でし こ こ Σ 二 二二 言二7 こ 二こ こ コ こ7 で 口 二 二 二 ＿しTrr 二.二 ＿L 二ご7 こ 三 二 二 ＿ ＿ 二7 し 二L 二こ ご.r 二Σ_. ＿ ＿ 二L_ ” ‥‥.l:r--
 ({CT3  .ME.:)  ．/o." こ バ でT ．xE ．二 こ □TH 乙
こ
ニ ＝FN こ ）1
L!. 戸0
3CC　J ニM つD に ］. つ ト1
1 こINT(T/1O)
二 丿LL やl
FNlG に3 －r,r,: ！3 －L ニ.)  －N-'. ニM5E7^ に: ご ）
rw ±1 に3 －L,L:i.3 べ こ. けN しyBKR に: 訓
工F にT  . NS  . F'X ロ)     口 こ2 り3 一一LL:  i."5 ー'. ．トNt.'KBr^H  (J  : 丿
IF(I ，NE ．0)     G びT でZOO ・
hin.o … …//fk ］o(:.3 －l:.：)/F-Ni:-
 ■一 丿 だ ■TA 1 にy ・LL ： ）／F
・'N]2-= ・・-づ/rN □(n －l: ペ ドLL---INI
⊃匹(DV.S ，'     '卜1
OP1E2J(10,F1LE ＝DVS トLI)  ／／OPEN
（l  1,  FILE ＝DVS(  ;L:-)  / ／
○PiilJ ( 12  , F こLE=DVS  ( : L：All
/  ' X  . ロA7





r ＝-^ ここ＝二＝こコ＝こ＝＝＝＝こ＝＝ ＝－7 こ ここ ＝ニ＝二＝こ7 し二二＝二＝777 ＝に 二＝＝77 ニlニ＝＝こ－Tr
ビ:tjRn
FND











にに示したように，水素原子の位置に電荷 句 を，∠HOH を2 等分する方
向に酸素からR だけ 離れた位置に電荷 一河 を配置する．また，それぞれの原子と電




















‘　　　　を　ら　 ら　 りA　　　　りi　　　　ら　 ら　hi　 りl
十a, exp(一心x‰
十ら{exp( 一良を) 十ど聊(- 良弘) 十ど？(- ≒ら) 十ど昂(- かり̂,)}
十両{exp(一仏ら) 十exp(-b 否^ 十e聊(-b 否,) 十exp(- かふ^)}-a,{exp(
一占4‰) 十exp(-b, 弓,)十exp(－b ら̂,)十exp(-b,r,,)}
(B.I)
C-C ポテンシャル中のパラメターは，本文Table 2.3に示した．
分子の運動は慣性中心の並心運動 刎貫性 中心まわりの回転運動 とに分け られる．




















慣 陛中心 には空間 座標r を，サ イトには 分子座 標s を適用する ．空 間座標系 と分 子





べ ＋η'べ' ＋χ'　-^( 政-  釦)n










各サイトの空 間座標系で の位置 ら から各 サイトに働 く力 几 を計 算し，分子の速度
（ ゛I/2と慣性中心 の位置r ブ を求める．
分子座標系で のサイトの位 置 暇 から空間座標系 でのサイトの位置rk を求める.
h  =  r,十μ‾観　　　　　　　　　　　　　　　　（B.5）
ただし.   り はサイ ト だが 属する分 子j の 慣 区L中 心の座標 である． 上式の位 置,≒か ら
サイトに働 く力 を求める．
れ ＝
蛙 し 九 刳　　　　　　
（B.6）
戸丿　　　dru　hi
分子内の 各 サイ トに働 く力の和 が，分子 の慣 匪中心に働 く力 に なる． 蛙跳 び法 を






9，2 °弛.2 十一 Σ 石”　　　　　　　　　　　　　（B.7）




   川 ま





















2   _
－
n＋－ω　2   _
十 二 ∠＼t Q"ai'2
£　2 十 ∠＼t rrt“
刀十!　n＋―















べ-X    V   ぐ
χ　べ　 べ　V
^　V　 χ　ぐ-1













-ぐ 十が ーぐ 十χ2
R ‾  ＝ 2(政 一釦)2(
べ 十我)
上式を式(B.5) に代入すると，






ぐ ーが 十ぐ 十χ'
几＝ろ＋{[べ ＋η^－ぐ ＋ぞ]影,け 卜2(釦 十政)]ら。け[2( 朕 一言χ)]ら,>}レ
＝. ＋{[2[政 一押] 仁 ＋[ぐ ーが べ2 刈 け ド 聯 十呪]ト］
几＝X,＋[[2(肢 十公
小., ＋[2(




















































































































丿 孔,者,y)＋('、̂4/で4 －'I:, 4^v. 4)
し く 蜀 瓦1一心 弓^)＋ら犬2 一心,皿,2)＋(^z,恚,?,－心皿3ト('^.-,沢4 べり,皿4)


















堤 ＝L ∠ 十2 ∠＼t rp“
i) 角速 度











































ω-t ＼ド' ＋が べ^  ＋別 頌 ＋[2(政 一釧) 才 ＋[2㈲ ＋副]'叫
叫 ＝
土{ド(
釦 十政)]呆 ＋[ぐ ーずーぐ ＋別 才 川2 匝 －こ]]皿}
/2　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　(B.24)
幄 ＝tM 困 一々 )]大＋2(釦 心)]'宋,十ぐづ 十ぐ十八 叫
(b)-(iv)4元数
求めた角速度より，4 元数を求める．
n+- 1 「卜ぐ叫トト"< 」＋[η"co,])
丿 八 ずづ バレ 幄トト ） 」＋卜ぐω])
√七ぐづ 刈ぐ叫卜[ri"県]＋[z"≪])










































ぐ¨!  ＝ぐ ＋1
χ ゛' =  r 十
バ レ 几 ブ ド-X 几 サ ン ド 尨 犬] 〕















クーロンカは長 距離力であり，短距離力 のように遠い分子から の作用を打ち切る


















































































































































































































































































分子i に働くトルクのX 成分 石






分子f の角速度のX 成分 叫
角速度のY 成分 叫
分子f の角速度のY 成分 叫
角速度のZ 成分 叫






















































































Molecular Dynamics of c-c water
丿 ●・ 兪・ 丿脅・ 兪tit ・ 貪 ・1 喩奢禽丿 変・t ・ 資貪 脅w 丿tt 寸t・11 ●　ttt1 ・ い丿 貪丿 φ・tttt ●14 ●t ●丿 彙i い丿ttPR
∞RAM M 工・iATER
c
REAL*  8 X(11O),Y(11O].Z|11OI
REAL*  8 DX(llO),DV(110).DZ(110)








, IPZ,  IIPX,IIPY,IIPZ
SPZ(4),Al, 心,A3,A4,Bl,B2,B3,B4,Q21,
 51),DD,IDD
8 SPY(4),SPZ(4),A1 2 ，A3,8 EP(51,51,51),DD,IDD
8 XKL,YKL,ZKL,FEX,FEY,  FEZ8 SUMUX,
 SUMUY,  SUMUZ,  STT,  S
REAL 」゙ 8 XKL,YKL,ZKL,FEX,FEY,
REAL ゛8 SUMUX,  SUMUY,  SUMUZ,  STT,  STR
RE汎L゛8 SX1(44O),SY1(4  4O),S21{440)
REAL ゛8 R(lOOl)  ,DR,DRI2,DGR1D,IRT2,VFB,VSIDE,VIN4PR
REAL*  8 LEN.DT ，TSCT ，E,MftSS,TEKP,KT,KR.  ILEN,  INこI3NKB,KB
REAL*8 LI2,IL2,QE,Dr 工M.Dri2.ET 工4
INTEGER  CT,EXC,FNCT,CT3,N,N1
INTEGER CC ？,TCT,RCT,MC ？,PDCT,ODISP,  SN, TR
INTEGER SDCT,CDCT,SCC
工WTEGER GCT,GINT,GR 工D,NGR 工D


















/ 工MOM/IPX,IPY, 工PZ, エIPX,iipy,I 工PZ
/PARA/ SPY,  SPZ,Al, 砲,A3,A4,Bl,B2,B3,B4,02/TABL/ EP,DD,
工DD
/EWLD/ XKL,YKL,ZKL,  FEX.FEY,FEZ
COMMON /SMUW/ SUMUX,  SUMUY,  SUMUZ,  STT,  STR
COMMCW /s 工TP ／ SX1,SY1,SZ1
COMMON ／RDFR ／ R,DR,DRI2,DGR 工D,  IRT2,VFB,VSIDE,  VIN4PR
COMMON /SETT/ LE3J,  DT,  TSET,  E,  MASS,  TEMP,  KT,  KR, 工LEN,  IN,  I3NKB,KB
COMMON /TMPO/LI2,rL2.QE,DP 工M, ひTI2,DTI4
COMMON /CUNT/ CT,  EXCFN ニ:t,ct3,n,ni
COMMON /SCCT/ CCT,TCT,RCT,MCT,PDCT,ODISP,SN,TR
COMMON /svcr/ SDCT,CDCT,SCC
COMMON /RDFI/ GC ？,GIN ？,GRID,NGRID
COMMON /RX3 剛/NR,NRF,NRB,NRS
COMMON /FILE/tVS











兪脅・t 兪t・ 金 寸　歯 食t丿 ・ 兪貪丿1tit ・ 歯 ・・t
・      0  －> Start　　　　　　　　 ・
・      1 －＞Read Data  &  Restart　　　 ゛
・     2   －>  Read Data  &  Continue　　t
WRITE ゛ ゛　 ｜　 貪冑寸寸責禽・111tt ・1 女t ・　寸 歯女嘴 ・ 喬丿1t ・ 寸・ 寸女READ!*,*)
    see
Initial Configration
一 一 一 一 一rAT,i
，
一 一 一 一一 一一 一 一 一 一 一 一 － － 一 一 一 一 一 一 一 一 一 － 一 一 一 一 一 一 一 － 一 一 一 一 － 一 一 一 一 一 － 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 －R
エDAT





IF(SOC.E) 。0)   CM 。↑、INITCALL SDATl














IF(I.NE.O)     GOTO    200
FN=' －'／／FN(13-LL ：)/ ／'.［mT'
L心しINDEX  (［VR,  '    '］－1
OPE 以2,F1LE=DVR(:LL)  //FN, STATUS-  ヽ IINKNCWN ’)READ(2,
りCT,N,LEN,Dr,TSET,  E
DO   300 1 ＝1，N
REA ）[2，・)    X(I)  ,Υμ),z(i),ux(n,ijYl,










－ － － － － － － － －
UZIIl,DX(I) ，nV(Il,02(11,
 Kr (I), i以□} ，LY (1) ，I,Z (I)
＝ ＝ 曹 － ‰ －
一 一 一 一





丿 丿 丿i ●ii ● ●1 冑 噛 丿 ●t ●丿
REAL*  8 DX(110),DY(1101,DZ{i0)
REAL*  8 IPX,IPY,  IP2, 工IPX,IIPY,IIPZ
REAL'S  SPY  (4),SPZ(4)  , Al, A2 , A3 , A4 , Bl, B2 , B3 . B4 , 02
REAL'S LEM,DT,TSET,E,  MASS,TEMP,  KT,KR,ILEN,IN,I3NKB.KB
REAL'S LI2,  IL2,QE,  OTIM,CTI2,OTI4
REAL'S R(1001),DR,DRI2,DGRID, 二RT2,VFB,VSIDE,VIN4  PR
REAL*8 DENS,MASSH,MASSO
INTEGER ＼CCT,TCT,RCT,MCT,  PDCT.ODISP,SN,TH
I 岬EGEE   CT,EXC,FNCT,CT3,N,N1
I>7rEGER SDCT,CD ごT,SOC
INTEGER GCT,GINT,GR 工D,NGR 工D
工WTEGER  NR(1:3,1001),NRF( □,  1001),NRB(1 ：3.1001),NRS( 丿,10011
IwrEGER DXYZC ，LL. I, J
CHARACTER DVS ・10,NUMBER ゛10,FN11*12,FN12*12,FN13 ゛12,Fり14'12,FN15 ゛12
c
CC肘MCN /TRNS/ DX,DY,DZ
CCMHC 涙 ／工MOM/1PX,IPY,IP2, 工IPX,  iipy,iipz
COMMC 籾 ／PARA／ SPY,  SPZ,  Al, A2, A3 , A4 , Bl, B2 , B3 , B4 , 02
COMMON    /SETT/ LEN,Dr,TSE7r,E,  MASS,  TEMP,  KT,KR,  ILEN,  IN, I3NKB,KBCOMMCK
 /TMP り/LI2,IL2,QE,CT 工M,UV12.UTli







/CUNT/ CT ，EXC,FNCT,CT3,N,N1/SVCT/ SDCT
，CDCT ，SOC
/RDF 二/GCT,G 工NT,GRID,NGRID/RDFN/NR,NRF,NRB,NRS
/FILE/    ひVS
C-------------------------------------------------_---- ＿_＿_＿_.＿＿＿.＿＿＿__ ＿WRITE
（*,*)     ■ Save Data File Name   - ・
READ    ｛*,5)    EWS
5 FORMAT  （A)
C------------------------------------------------------ ．_＿__＿＿＿＿__＿.＿＿＿＿IFISOC.EQ.O)
   THEN
WRITE い,*) ’ Number of unit Cells (in い こl
WR 工TEC')     '　1    -≫4　/　6    ->     864　/　11  - ≫5324 ・
WRITE(*,*)     '　2 -> 32　/　7    ->   1372　/　12 ->      6912 ・
WRITE!',*)     '      3   ->   108　/　8    ->   2048　/　13 ->      8788 ・
WRITE[ ・,*)     '　4    ->  256　/　9   ->  2916　/　14    ->   10976 ・
WRITE( ≪,*)     '      5   -≫500　/　10 ->    4000　/　15 ->    13500 ・




   THEM
C
WRITE( ・,・)    ' Electric Field [v/m)    =■










'   Terperature [K)       (   0:Cancel    }   ＝TSET




C －－ － － － 一 一 一 一－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ 一 一 －IFISOC.Ea.O)
   THEN
WRITE[*,*)     '   Dens  i  ty ［kg/m^3J    ='
READ  (*  , ゛)     DENS
I^H-(  (DBLE  (Nl  'MASS)  /DENS げ{l.ODO/3.EMD
   IF
c----------- ←------------------- 一一WRITE(























一 一 一 一 － －
ODO ）
一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一
Data  Save Interval Count
－ － 一 一
■）' Time  Progress Data Save 工ncerval CounC1
    PDCT
IF(TSET.NE.O.ODO) THEM
WRITE(", ≪)    ■   Kt Sea  1 ing Interval Count    [   0:Cancel    )   こ・
READ ゛ ）゙TCT
WRITE( ’,*)    ■   Kr  Scaling Interval   CoiJnC   {   O;Cancel    )   =■
READ （*,-)     RCT






END   IF
WRITE （,*)     ■   Center Scaling Interval Count       (   0;Cancel    )   ＝READ
，゙゙ ）CCT
WRITE( ゛, *)    ‘MSD Reset Interval Count　zl
RESD （, ゛)   MC『
WRITE( ・,・)    ' Get girl Ceta Interval Count －・
READ （ ）゙GC『
WRITE[ ・,り'    Calculation of g(r)    Interval Count　 ＝’








)   '  dx,dY,dz     ( 0 ：Reset   ／1 ：Cont  inue    )     ＝nxYzc
'   Output Interval Count      (  0：Cancel    )   ='
ODISP
一 一 － －
一 一 一 一
1000 CT=CT+1
CALL   CAL
皿 」－
IF(MOD(CT,GCT にEQ ト0｝CALL RDF
c
IF(MOD(CT,SDCT)  .EQ.O)    CλLL SDATlIF(MOD(CT,CDCT)
 .EQ.O)    CAI！ SnftT2c
工F(CT.LT.EXC)    GOTO 1000
一 一 一 一
－ 一 一 一
-B14 －
WRITE( ゛,゙ )    '    ・***    Exit    Count    *・*脊
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ － 一 一 － － － － － － － －STOP
FTJD
一 － 一 一 一 一
Q. 食*・・.. 貪..,t ・. ψ・. 食貪食・* 脅・ 貪・....* 青食・・・,. 食青丿.・.t ・・,,....,* ・・・*, 丿貪.. 丿.・. ・ 丿C
－ Read Data －
p. 寸***.*..*. 寸肯丿 食食* 貪貪. 食寸垂丿 貪,・. 食食.. 青食垂垂* 食寸.** 貪** 食貪・* 丿. 費寸. 貪喩貪丿寸・・ 貪貪食** 貪丿食・*SUBROUTINE
  RDAT
C
REAL*  8 X(110),Y ｛110 ｝,ZI110)
REAL*  8 UX(110),UYI110),UZ(110 ）
REAL ゛S DX （110),DY(110),DZ(110)
REAL ゛8 XI  {110)  , ETA  {110}  ，ZE ’TAdlO)  ,KI(110 ）
REAL'S LX(110),LY(110 ｝,LZ(110)
REAL*8 EP(51,51,51),DD,IDD
REAL ゛8    LEN,DT,TSET,E,MASS,TEMP,KT,KR,ILEM,  IN,  I3NKB
REAL*8 NU,H,KAPPA
INTI ΞCER CT,EXC,FNCT,CT3,N,Nl,SECT,CDCT,SOC










x 工, ETTA,  ZETA,  K 工LX,LY,LZ
EP,DD,  IDD
CO 瞳MCM /sprr/ LEM,OT,TSET,E,  MASS,  TEMP,  KT,KR,  ILEN,  IN,  I3NKB
COMM （M /CUNT/ CT,EXC,FNCT,CT3,N,N1
一 一 一 一
C= ＝ ＝ ＝ こ== ＝ ＝ ＝ ＝==== ＝== ＝= こ= ＝= ＝ ＝ ＝== ＝== ＝ ＝===== ＝ ＝ ＝ ＝ こ ＝ ＝== ＝ ご==== ＝ ＝ ＝ こ== ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ こ ＝ ＝=C　Read
 Table of EuBld Potential
C － － － － － － － －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －OPEN{1,FILE='ECP.DAT')
C
READ （.-)    NG,NU.H,KAPPA
C
DO    100 . こ1,NG ≪NG*NG








Iz ここ 三し 三二こ こz コここここここz ごzz
一一Read Pile C^jen －一一
WRITE ｛*,*)     ' Read Data File Name   =READ
   ’lO)    EVR
WRITE( ゛,゙ )    '   Read Data File NumberREAD















－ － － － －
SN=4 ゛N
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － －－ －－ －－ － － －－ －－ －－ －－ － － － － －－ － － － 一 一 一 一 一 一 一 一－ 一 一 一 一c
R （OH)    ＝0.9572d-10
c　　Angle(HOH)    =   104.52
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － － － － － － － － 一 一 一 一－ － － － － 一一SPY{1
） こO.ODO










一 一 一 一 一 － － 一 一 － － 一 一 一 一 － － － 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一一 一一 一一 一 一 一 一 一 一IPX=MASSO*
 (SPY （1)*SPY(1)+SPZ(1} ゛SPZ(1)  )->
■MASSH
゛SPY(2) ゛SPY(2 ）＋SPZ(2] ≪SPZ （2 ） ）*MASSH
゛(SPY(3)*SPY(3)+SPZ(3 μSPZO ）)
IPY=MASSO'(SP2(1)*SPZ(1) ）+MASSH*(SPZ(2) ’S
一 一 一 － 一 一
IPY=MASSO ゛SP2(11 ゛SPZ(1I) ÷MASSH りSPZ(2) ’SPZ{2I)
゛　　　　　　　　　*MASSH*(SPZ(3)*SPZ(3I)




























－ － 一 一 － － 一 一 一 一 一 － － － 一 一 一 一 － － 一 一 一 一 － 一 一 一 一 一 － 一 一 一 一







VIN4PR=LEM*LEN*LEN/[DBLE(N ゛N/2)  *DBLE{G 工NT/GCT)
゛　　　　　　　　　　　　*4.0D0*3 ，14159265358979D0*DR)
NGR 工D=I^7^(O.5D0*DR/DGRID)
DO   100 I ＝1,GRID
R(I)=DBLE{I －1) ゛DGRID+O.5D0 りDR
100 COWriNUE
c － － － －－ － － － － － － － － － － － － － － 一 一 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －IF({S0C.NE.2).OR.(DXYZC
、EQ.O))    T{m
DO   200    工=1,N
DX(I)    ゞ0.0D0




c － －－ －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一－ － 一 一一 － － － －DO
  300 1=1,3
















IPx ，IPY ，IPz ，llpx ，IIPY ，IIPz
LEN,nT.TSET,E.MASS,TFJ1f,KT,  KR.ILKN,  IN, nNKB ，KPC
？, EXC,  FNCT,  CT3  , N, N1
C 二 二 ここ ここ ここ ここ こ こ コこ こzz こ し こ こ こ こ こ こ
三ご こ こ こz ご コ こ 三 三こ ニ ニQ こs 二三 三 三L － こ Σ 二し, コーlこ' 。二 ご こ Σ ニ ー'7 － ご 三・一 一 一 一 一.NR=N*10
IR=O
c= 二 こ こzrz 二 ここz こ こ こ
ここzz ご こ こ 二z こ ここ こ こ こ こ 二こ こtt こ こ 三こ こ　 二づ コ 二 二こ こt ニ ーこ 二'_し ご こ て ー こ こ ・・こ7 ‥j77
て77 。 －C
一 一 一　Initial　Position 一 一 －




－ 一 一 一 一 － － 一 一 － －
J=MDD(I.N1'2)
IF(J.EQ.O)    J=^
X(I)=Lm/DBLE{4 ゛Nl} ≫DBLE(J －l|≪L /DBIjE(Nl'>
JこINT(DBLE(I ー1) /DBLE(2 ゛N1゛N1) )
工F{M0D(J,2).EQ ．1)   THEN
J=INT(DBLE[I －1) ／DBLE(N1*2))
J=MOD(J,N1)
Y く1)＝LEN/DBLE(4*N1)+DBLE くJ)・LEN/DBLE （N1 ゛2)IF{M0D(I,2)
 .E5D.0)   Y( 工)=Y(I) 々LE り/DBLE(4 ゛N1)
ELSE
J=INT(DBLE{I －1I ／DBLE(N1 ゛2I)
J=MOD(J,N1)
Y(I) ＝LEN/DBLE(2 ゛Nl)+DBLE{J) ゛LEN/DBLE(Nl*2)IF(MOD(
工.2) ．SO.O)   Y( 工)=Y(I)-LEN/DBLE(4'N1)END IF
J=INT(DBLE(I －11/DBLE|2 り



























































































































































































－ － － － －－ － － 一 一 一
一 － 一 一 一
－ － － － －
－ － － － －
一一一一一一一一一-- 一一一一-- 一一- 一一一一一一一一一一一一一一一AVE[C(R)]=0.0D0
AVE(C(R1*C(R1]=1.




























CC3 こC{R や2)゛C(R*2) やCC3
CC4=C(R-t3}*C(R*3) やCC4
CC5 こC(H ≫4)'C1R*4) ≫CC5
CC6=C(R*51 ・C{R+5 〉÷CC6
C(NTINUE
－ ・ ・ － －
一 ， － 一 一 － － － 一 一
－ － 一 一










C(R ・9)=C 匯 や9)/DSQRT(CCIO/DBLE(N)I
400 CCWTINUE
r 一一 一 一 ，－ － － 一 一－ － － －c
1/2 ・KB'TSEn'    ＝1/2 りMASS*U"U z 1/2 ・I*W 兪W
c　U    ＝SQRT{KB ゛TSET/MASS)
c　W   ＝SQRT(KB ゛TSET/I)
























DO   500
suMox ごsumjx 丿ux(i)SUMUV
＝SUMUY+UV{I)
LL=INDEX(DVS,'     '卜1
OPEN  (21, FILE=DVS  しL £□/' －M.DAT'  )OPEN(22,FILE=DVS(:LL)//'-T.DAT')OPEN
 (2 3 , FILEこDVS  (.- LL)//'  -G . DAT ・)OPEN(25,FILE=DVS(:LL)//
・－S.DAT'|
NUMBER='O123456789
IF(S0C.NE.2)    THENI=FNCH-2
ETヌ^
T= 四CT+1










FN13(13 LL) =NUMBER  (J: J)FN14(13
－L.:13 －LL)=NUMBE3l(J:J)FN15
に3 －LL: 13－LL) =NUMBER  (J:J)IF(




















こ こ 二 こ こZ こRETURNEND
(DVS,  ・ ・卜1





一 一 一一 一 －
p.. 舎*・*.. 丁**.. 寸 丁 寸舎*.. 丿・ 舎*. 舎丿 費喩*it.... ・ 官費 丿. ・.*.. 舎・ 歯食★***t*. 金歯タ　嘴t・・・t ・C
Initial Configration　---　Initialize －－－
p.,.,. 費.. 費. 金丿・ 喩t 膏t,.*, 金・t 喩・.... ・* 金t 金喩,. ・. 食舎*・tt 金・.. 食.., ・ 金, －寅・tt,,,,.SUBRCX
アT工NE IN  IT
C
REAL-8 X(110),Y(110 ）,Z(110 ）




HEAL'8 IPX,IPY,IPZ,I 工PX, I工PY,IIPZ
REAL ゛S LEU,  Crr,TSET,E,  MASS,  TEMP,  KT,KR,  ILEH,  IN, I3NKB,KB
REAL ゛S RJI1,RJ 工2,RJI3, ＆J工4,RJI5,RJI6,RJI7,RJIB,RJ 工9
REA ．*8  C（llOO),Cl,C2,C3,C4,C5,C6,C7,C8,C9,C10
REAL*8  CCl,CC2,CC3,CC4,CC5,CC6,CC7,CC8,CC9,CCIO
REftL゛8   SUMUX,SUMUY,SUMUZ,SUMWX,SUMWY,SUMWZ,NORMQ,SUMU2,SUMIW2nTTEGER CT
，EXC,FNCT,CT3,N,Nl






















NO 回Q=1.  ODO ／
゛　DSQRT(X1  {I)*X 工は ）十E？A（ 工）゙ EVh{工)+ZETA(I)'ZETA{I) ＋KI(I) ゛KI(I))XI{I)=NORMQ
゛XI( 工）
En'A(I) ＝NORMQ ゛ErA(I|
ZETh  (I) =ig）RMQ゛ZETA  (I)
K 工（工)=NORMQ ゛KI( 工）
C




RJI6= ー2.0D0*IXI(I) ≪ZE7rA{II-fBrA(I) ゛KI{I □
RJI7=2.0D0 リETA( 工)*2En'A(I) ・XI[I)*KI  (I))
RJ 工8＝2.0DO 刎ErA{I) ≪KI|I)-XI(I) ゛ZETA(I))
RJ 工9＝-χId)  *XI  il)-ETA(I)  ゛En'A(I)+ZE7rA( エ) 'ZETAd) *K工に)*K 工(I]
LX( 工)＝RJI1*WX （I)  *工PX＋口工2゙ WY{I) ・IPY+RJI3 ゛WZ{I) ゛IPZ
LY(I)=RJI4 ≪WX{I いIPX+ 凡JI5 ゛WY(I)'IPY-t- 幻 工6゙ WZU ドIPZ
LZ に)＝RJ 工TWX （工I*IPX 今RJI8*WV に)*IPytRJI9*WZ(I) ゛IPZ
SUMU2 ＝SUMU2+UX(I)*UX[I ）+UY(I)"UY(I) ＋UZ（工)*UZ(I)






TEMP しI3NKB'  (KT+KR)
RRTURN
END
肯 貪 食 膏 脊 費 貪 貪 食・ 食・ 丿 糞 喩Random
    Nu てibe  t  s
c....,,...,,..,. ..,..., ,,. 
　喩ttt・寸金歯t・寸ti 丿t111 食費資★
Initial Velocity Ramdom  Numbers －－ 一

























工F(DABS(C(R)}.GT.XMAX)     XMAX=DABS(C(R))300 COWr
ΥNUE





f". ・ 寸** 貪食丿**-* 食丿喩* 脅 か丿・ 貪食・ 貪貪・t*- ・ ・* ≪''・ 貪t 禽 禽舎* 丿* 喩禽**** 食・ ≪** 貪*・・・ 冑禽・* 貪・C
   -   HD Calculation




















































IPx ，IPY ，IPz ，工IPx ，IIPT ，IIPz
SPY(4),SPZ{4),A1,A2,A3,A4,B1,B2,B3,B4,Q2
LEN,Efr,TSET,E,MASS,TEMP,  KT,KR,ILEN,IM,  I3NKB,KBREAL*8 LEN,  Ef , TSET,  E, MASS,  TEMP,KT,  KR, ILEN,  IM,REAL
゛8 LI2, 工L2 , OE, DTIM,  Dri2  , m'エ4
REAL'S SUMUX,SUMUY,SUMUZ,STT,STR
REAL*8 XIN(llO)  ，EH'AN(llO) ，ZETANdlO} ，K工N{lO)REAL*8
   SX(440),SY(440!  ,SZ(440)
REftL*8 FX(441)>,FY(440),FZ(440)
REAL*  8 TXI,TYl,TZI,LXI,Ly 工,LZI,WXI,WY1,WZ 工
REAL*  8 XK,YK,ZK,FXK,FYK,FZK,FXKL,FYKL.FZKL,PHIKL
REAL'S FEKX,FEKY,FEKZ,RKL,  IRKL
REAL ゛8 XII,ETAI,ZETAI,KI 工, XINI,  ETANI,ZETANI,KIN 工
REAL*  8 TEMPO,SUHU2,SUMIW2,NORMQ,FE
REAL ゛8 RIJ1,RIJ2,RIJ3,R 工J4,RIJ5,RIJ6,RIJ7,RIJ8 ，R工J9
REAL ゛S RJI1,RJI2,RJI3,RJ 工4,RJI5,RJ 工6,RJI7,RJ 工8,RJI9
INTEGER CCT,  TCT,  RCT,  MCT,  PDCT,  OD工SP, SN,TR
工37rEGE2< CT, ED(C, FNCT,  CT 3 , N, Nl




C（冷MCM /W ⊃M/ IJ(,LY,LZ
COMMCW /AVEL/ WX,WY ，WZ
COIMON /SITP/ SX1,SY1,SZ1
CCMMCW /EWLD/ XKL,YKL.ZKL,FEX,FEY,FEZ
co冽mc^ /IMC 冽/IPX, 工PY,IP2, エIPX, 工IPY,IIPZ
CC*1MCM /PARA/ SPY,SPZ,Al, 旭,A3,A4,Bl.  B2,B3,B4  , 02
COMMON|/SETT/ LEN,  Dr,TSE:r.E,  MASS,  TEMP,  KT,KR,  ILEN,  IN, I3NKB,KBCOMMC
創/TMPO/LI2,  IL2  , QE, OT 工M, 万l2,Ur 工4
CC沁IMON /SMUW/ SUMUX,SUMUY,SUMU2,STT.STR
CQM4OH /SCCT/ CCT,TCT,RCT,MCT,  PDCT,  ODISP.  SN, TR
COMMON  /CUNT/CT,  EXC,  FNCI,CT3,N,N1
C=＝==ここ＝==し=＝づ＝=＝ ＝＝=＝==＝=＝＝=＝==＝=＝=＝======= ＝=＝=コごこ=ご== ＝=＝=ZZ ＝==== ＝＝=S＝C
     Sx    ＝R-1 4 Spx
c-------------------------------------------------- 一一,-------DO 100 1=1,N
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ －－ －－ － － －－ － － －－ －－ －－ －－ －－ － － － － －－ － － －－ －－ －－ －－ －RJI2
＝ －2.0D0 りXI  (I)*BTA(I)+ZETR(I)*KI(I))
RJI3=2.0O 《} りE:rA(I)*ZETA{I)-XI に)*K 工( 工))
RJI5=XI(1) ゛XI( 工)- ？rA(I) ゛ETA( エ トZETh[ 工)>ZBTA(I)*KI(I) ・K 工(I)
RJI6=-2.0DO*(X 工(I}*ZETA(I)+ETA(I)*KI{I)}
RJI8=2.0D0*{ETA!I) ゛KI( エ トx 工(l)-zBra(il)
BJI9 ＝-XI(I) ゛XI( 工)-BTA( 工) ≪BrA に トHBrR(I) ゛ZBrA(I] ≪KI(l) ゛KI(I)
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 一 一 一 一 一 一 － － － － 一 一 一 一 一 一 一 一 －DO
  100 L=l,4
C ・ － － － － － －－ － － －－ －－ －－ － － － － － － －－ － －K













LLX-IOT  (2 , ODO'(SX  IK)--H2  1 ／LEM)SXl(K)=SX(K
卜LE り゙ DBLE(LLX)
LLY-IOT(2 ノ0D0・(SY(K)-L 工2) ／LEN)SYl
 (K)＝SY{K) －LEWDBLE(LLY)
LLZ ＝rtTT{2 .ODO'  {SZ(KトLI2)/LEN)SZ1(K)SZ(K)-LEN'DBLE(LLZ)
C 一 一 一 一 一 － 一 一 一 一 一 一 一100
CONTINUE
一 一 － 一 一
C　Save sites Position
C 二ごここここ 三zzz こ 二ここzzz コこ三ここニこここ ニコこコここ三三こここニコここここ 二r 二ここ三こ 二二コニこ三 乙乙L 二こここここ 二二三C
IF(SCT.NE.O)    THEN
C　　　IF （ ≫DD(CT,SCr|  .D・.0)    WRITE(25,101     (SX|K),SY|K],SZ|K)  , K ニl ，i^ ）
C
END    IF
10 FORMAT ｛lOOEll.  3)
こz コこ こ こ 二zz こ こ こ こ 三こ こ ニ ココFi.site
  i   －










:   Site No.
, MOD し ＝0　:    -2q
,MODL4 こ1　 ：Oxygen
, MODM 2,3 : Hydrogen





一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一一 一 一 一 一
DO   300 K-1,SN
l≪≪≪≪≪<< ≪ ≪≪≪≪≪< ≪ ≪≪≪≪≪< ≪ ≪≪≪≪≪I=INT((K-l)/4
）+l
MODK4=MOD(K.4 ）







:< ≪≪く≪≪≪≪≪≪≪≪≪≪≪≪≪≪< ≪ ≪≪≪≪≪≪DO






LLX=INT （XKL ゛IL2 ）
LLy ＝INT{YKL ゛IL2)
LLZ=INT(ZKL ゛IL2)
χKI^XKL- しEM*  DBLE  {LLX)YKL
＝YKL －LEN'DBLE(LLY)2KL
＝ZKL －LEN ゛DB・E(LもZ)





－ － 一 一
一 一 一




C ≪＃ 祉# ＃* 稀肴＃<i 弁＃＃## 弁#≪≪ 稀稀＃≫* 秤＃ 秤≪ 稀l＃lt＃＃＃ 稀≪ ≪≪ 参≪ 参卜 ＃稀＃舅卜 ≪卜 ＃・ 奔≪・ 林・・・ ＃鉢＃卜・ 器≪≪・・*
C




(MODL4  .NE.  1-
一 一 一 一 一 一 一 一 一 一
THEN
－ 一 一 一 一
(Use Ewald
－ － 一 一 一 一 一 － － －- 一 一一 一一 一一 一一 一 一 一 一 一--
一 一
IF(啄⊃DK4+MODL4.EQ.O)   THEM
Meth(d)





PEKX －4.0D0 ・FEX ≪Q2FEKy=4.0D0'FEY'Q2FEKZ
＝4.0D0*FEZ*Q2











IF(RKL.LT.LI21 PHIK.=A2 ・ B2*DEDCP  (-B2・ RKL)
END IF
C － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － 一 一 一 一 一 一 一 一－ － － 一一 － － － 一 一 一 一ELSE
IF  [RKL.lt.  L 工2)    THEM
C　　　　　　　　　　　　　　　　　　(01 － い    (No Ewald potential)C
－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － ～ － 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 －－ 一 一 一 － －IF|




ELSE 工F( 峡)DK4 りMODM.NE.O)THEN
c　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　10 卜(HIPHIKL
≠A3*B3*DEXP(-B3'RKL) やA4-84 々DEXP トB4 ゛RXL)
C
END IF
C － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － －－ － － － － － － － － － － －－ －－ － － －－ － － － － － － 一 一 －END
rF
C 參# 拝＃ ＃ 考# 参 ＃ ＃ 彝彝1 稀 壽・ 赫 彝・1 単 瀞i 皿 彝 参 単・SS 參1 壽 肴 稀 稀 参 単 壽 参 単彝i 参l# ・ ＃ 単 拝 参 彝＃ ・ 稀 稀 稀 稀1 膏 奪 稀 拝 参 肴 単S ・ 拝＃ 稀FXKL=-PHIKL*IRKL
゛XKL 十万FEKX
FYK 工=-PH 工KL ゛IRKL ゛YKL-*FEKY















≪ ≪ ≪ ≪ ≪ ≪
=F2K
# 稀#### 鉢肴#### 単#稀稀単### 肴#肴#肴奪####### 肴稀稀#参着##参幸##### 卜## ＃幹##鉢#鉢稀
cOUln ・ ● ・uU ・uUIU ・ ・u ・0 ・IUuu ・OHun ・uH ・ ・ ・・UouOIHous1000　IF(KODK4.EQ.O)
   THEN
c# ＃ ＃ ＃ ＃ ＃＃ ＃ 材 ＃ ＃ ＃# 參# ＃ ＃ ＃ 參# 肴 彝 ＃ 弁 ＃ ＃ 弁 ＃ ＃ ＃ 壽 ＃ 肴 ＃ ＃ ＃i## ＃ ＃ 巷 壽 ＃ ＃ ＃ 稀＃ ＃ 昶 ＃ ＃ ＃ 彝 ＃ 稀 壽 ＃ 考 参 考 鉢 参g 考g ＃ 鉢 ＃ 町 参KM3=K-3
KM2=K-2
KM1=K-1
c － －－ －－ － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － 一一 一 一－ － － 一 一 一 一一 一 一 一 一 一－ － － －c
U(n+1) コU(n)     ÷CT/MASS 4 F
C －' 一 一－ －－ －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 一一 － － － 一 一 一 一 － －UX(I)=LIX(
工)*nriM リFX(KM3)*FX(KM2)+FX|KMl トFX|K))
UY(I)=UY{I)+DTIM'  [FY{KM3)+FY(KM2)+Fy{KMl)+FY(K)  )
uz に)=UZ(I) ＋I7riM*  (FZ{KM3)+FZ{KM2)+FZ(KM1)+FZ(K))
c 一 －－ －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一一 一－ 一 一 一 一－ － － 一 一 － 一一 一一c
T    =    S    ゛F
c 一 一－ －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一－ － － － － － － － 一 一－ － － － － － － － － － － －－ － － － － － － － 一 一－ － －TXI=SY(KM3)"FZ(KM3
卜SZ[KM3)  ・FY(KM3)
゛　　+SY(KM2) ・FZ(KM2 卜SZ{KM2)  ・FY(KM2)
















RCTATEl    －







Lin)    =  L(n-l ／2)   ＋Dr ／2 t T
c-----------------------------------------------------
LXI=LX  (I) +Cfri2*TXI
LVI=Ly|I)+OT 工2*TYI
LZI=LZ{I)+Dri2*T2I
一 一 一 一 一 一 一 一－
一 一 一 一 一 一一 一
C- －－ －－ －-－ －－－－－-- －－－-- －－－－－－-- －－－－-- －－－－－－-- －-- －－－ －－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－
C
C
W{n} ＝Lp(n) ／ I   ＝I    R(n)    L{n) 】/  I
一 一－ 一 一 － － － 一 一 一 一 一 一 － － 一 一 一 一 一 一 － 一 一一 一 一 一 一 一 一 一 一－ － 一 一 一 一 一 一 一 一 －－ 一 一RIJl
＝-XII*XII+ETAI*ErAI －ZETAI*ZETAI+K 工 工 ゛K エ 工RIJ2
＝2.0D0*(ZETAI'KII-XII*ETAI)
RIJ3 ＝2.0D0*IE7rA 工 ・ZETAItXI 工・KID
RIJ4 ＝-2.0D0*  (XI 工 ゛ETW 々ZErAI ゛KlI)
RIJ5=XII ゛XII-ETAI ゛ETAI-ZETAI*ZETA 工*K 工 工'KITRIJ6=2.0D0'
 (ETTAI ゛K 工エ ーXI 工゛ZETAI)
RIJ7=2.0DO'{ETAI*ZETAI-XII*K 二 工)
RIJ8=-2.0D0*{XII'ZETA 工+ETAI ゛KI 工)
R 工J9=-XII ゛ χI エ ーETAI ゛ETTA 工+ZETAI*ZErA 工+K 工 工 ゛KI 工
WXI=(RIJl*LXI-t-RIJ2*LYI+RIJ3*LZI) 寸IIPXmi=(R
工J4゛LXI+RIJ5 ・LYI+R 工J6'LZ 工)'工IPYWZI=(RIJ7
゛LXI+R 工J8'LYI+R 工J9・LZ 工)・工工PZ
C----------------------------------------
C　q(n 今l/2)   ＝q(n)    +  DT ／ 2 *   Q(n)W(n)
C------------------------------ 一-一一一--一一---一一一-一一一一一一一一一一-一一一一








HTO    IF
一 一
Tenperature
こ こ こZ こ こ こZZZ こ こ ニ コ こZZSUMU2




一 一 一 一













）=  X(n)    +)
   ＝q （n)    ＋
)゛KTN(I|
一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 － － 一 一 一 一 一－ 一
一 － － 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 －
－ － － － 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一
no  700 1 ＝1，N
SUMU2 ＝SUMU2+UX[I ）゙ UX｛)  ■・-UY (I) ゙ UY 11）■・UZ (I) 'UZ  (1）




Sea11  ing T （Rotation)
D『D
『
C= ＝ ニこ こ ＝ ＝＝ ＝＝ ＝コ ＝＝ ＝＝ こ ＝ ＝ ＝ こ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝C
Sealling T (Translation)
C= ＝======= こ こここz ここここszz 三しここここミこz こここ 二zz こここ 二こごr こ 二ここ三ここ 二しこここ.17ここ 二二777 ゴ ニごここ7 てIF(TCT.NE.O)
   THEN
IF( 瞰OD(CT,TCTI.H ⊇. 0)    THEN
C … －－－－－－… … － － －－－－－－… … －－－－－－一一 －－ －－－－… －‥ … … … … … －…
SUMU2  = 0.0D0
IF(TR.EQ.1) THEM
STT=DSQBT(0.5D0 ・TSErr/  (UNKB ’KT)  )






DO 800 1 ＝1,N
UX(I) ＝S ？T ゛UX(I)
OY(I| ＝STT ゛Uy( 工 ）
UZ(I けSTT ゛UZ(T)
SUHU2 ＝SUMU2 丿UX( 工 ）*ux( エ)*UY|I1 ’UY(I) ＋UZ(I1'UZ(I)
800　　COJTINUE
c
KT=O.  5D0 ゛HASS*SUMU2
TEMP=I3N χB"  （]CT+KR)
c － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 一一 － 一 一一 一一 一 － － 一 一－END
IF
EUD 工F
IF(RCT.NE.O)    THEN
IF(MOD(CT 、RCT) 、E ⊇.O)    THEM
c － － － － － － 一 一 － － － － － － － 一 一 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － 一 一 － － － － － － － － － － 一 一－ － － 一 一一 一一 一－ －SUM
工W2 ＝0.0D0
c
IF(TR.ED.l)    THEN
STR=DSQRT(0.5D0'TSET/( 工3NKB*KR)  )
ELSE 工F(TCT.NE.O)     THEN
STR=STT
ELSE
STR=DSQRT  ( (KB ゛TSCT-KT)/KR)
皿IF
c






゛　　　　+WX(I} ゛WX(I)  ' 工PX+WY(It*Wy(l)'IPY+WZ(l) ゛WZ に}  *IPZ
C － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － 一 一 一 一 － － － － － － － － － － － － 一 一C
L(n+l ／2!    =   R-l(n+l ／2)    *   Lp(n+l ／2)    = R-l （n*l ／2l
C － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － ．
RJIl ＝－XIN(I)  'XIN（I)  tETTANd ）'ETTANII)
－ZETTAN（)  *ZETAN{I)  +KIN{IRJ
工2=－2.0DO りXIN(I ）゙ ETAN[I ）+ZEn'AN(I)  ’KIN  (I) )RJI3
＝2.ODO りETANd ）’ZKrAN（二)－XIN(I)  ゙ KIN（ ）)
RJ 工4＝2．ODO'(ZETAN(I)'K 工N(I) －XIN{I)  ゙ EH'AN（)  )
RJI5 ＝XIN( 工円IN{I)  －ETTANd ）*ETAN(I)
－ZETAN(I)  'ZErTAN（ ）+KIN に)  *KIN{I)RJI6
＝－2.ODO*  (XrN(I)  ゙ ZETAN(I トETTAN （工) ’KIN に)l
RJ17 ＝2.ODO'(CTAN(I) ゛ZBTAN| 工)＋XIN（工)゛KlN（l)l
RJI8=2.0DO りErAN （エ) *KIN[I) －XIN(I) ゛ZETAN に □
RJ 工9＝－XIN(I)  *XIN(I)  －ETAN(I)  ゙ ETANd ）
+ZErAN[I) ・ZETAN{I)+K1N[I)'Klf
LX(1) ＝RJI1*WX(I) ゛IPX ●RJI2｀WV(1)‘IPY*RJI3*W7.  (I) ゛IPZLY(I}
＝RJI4*WX(I)'IPX+RJI5*WV(I)'IPY+RJI6'WZ  ｛I)'IPZLZ






Q(n やl／2)   *  W(n+l ／2)




CTANI ＝NORMQ*  ETAN工
KIN 工=NORMQ ゛KINIxrN(i)=xrNi
ETAN(I)=ETANI
Z 回AN （D ＝ZETTAN工KIK
（I ）＝KIN 工
c － R0TATE2 －






   =  LP(n やl／2)   ／ 工＝(   R(n+l ／2)   L(n+l ／2}   )   ／ 工
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －RIJl=
－XINI*XINI+E7rANI'ETANI-ZETANI*ZETAN 工+K 工NI ゛KIN 工
RIJ2=2 、ODO リZETANI ゛KINI －XINI*ETANI)
R 工J3=2.0DO'  [ETANI ゛ZEJTAN 工+XINI*KINr)
RIJ4 ＝ －2.0D0 ≪(X 工MI ゛ETANI-t-ZEH'ANI'KINI}









.ODO*(XIN 工゙ ZETANItETAN 工・KIND
WX(I) ＝{RIJ1*LX( 工) +RIJ2*LY(I)+RIJ3'LZ に]) ≪IIPX
WY（工) ＝(RIJ4  *LX  (I) -f RIJ5・LY  (I) +R工J6*LZ(I ））゙ IIPY
WZ(I) ＝(RIJ7 ゛LX( 工)やR工J8*LY に)+RlJ9 ・LZ( 工） ゛lIPZ
0 ＃＃＃り ＃##＃μ ＃oo ＃0 ＃## ＃＃＃＃＃0# ＃o#0#oo#####0 ＃＃＃0##0 ＃＃### ＃####END
   IF
DO   900 1 ＝1,N
c － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －TEMPO=X(
工) ＋3T ゛UX(I)
LLX iNr(2 レOD ひ'  {TEMP0-LI2)  /LEN)
x ぼ)=TEMP)-LET いDBLE(LLX)
c
TEMPO=Y(I)+ び ≪UY( 工)
LLY It7r(2.0D0 ≪ (TEWP0-LI2 〉/LEN)
Y(I) こTEMPO-LEN'DBLE|LLY)
c
TEMPO コZ(I) ｛ ア ゛UZ(I)
hLZ lim2 ノ0DQ'  (TEMPO ÷LI2)  /l ぶ？)
2(I) こTEMP0 ÷LE ひDBLE(LLZ)
－ － － －
c ←－－ －－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－ －－ －－－ －－－－－ －－ －－－ 一一一一一一一一一 一一一XI
に)=XI(I) ｛m2 り-ZETTAN （)  "WX （)  -KIN( 工）゛WY｛Il+ErrAN （I いWZ （I ）ETA(I)=CTA(I
）+I?ri2 リKINd)  ゛WXd ）-ZETAN{I)  ゙ WY  (I)  -XINU)  'WZ(l)ZETA{I)=ZErR(
エ)+DTI2 ゛(XIN(l)*WX{ 工)-BrAN(I)>WV{ エI*K 工N(I) ゛WZ にKI(II=KI(I)*Dr
工2*1 一ETAN(I)  喘 （ エドXINI 工)*WY は 卜ZETAN （I)*WZ(1)c
NORMQ=1.ODO/DSQRT(X 工(D ゛X工(I)・ETA{I)  ゛ETA(I) 々




C- －一一－－-- －－-- 一 一 一 － 一 一 一 一 － － － － － 一 一 一 － － － － － 一 一 一 － 一 一 － －
300 COOTINUE
C － Center scaling
C
IF(CCT.EQ.O)    THEM







AND.  (MOD!CT ，PEJCT) .NE.O)  )〔3aro  2000










IF(CCT.NE.O)    THEN
IF(MOD(CT,CCT)  .EQ.O)    THEMDO 600
工= 1,N










r.・..t... 舎丿丿.丿.・・貪丿..... 禽寸>.> 食>*.tit ・.. 丿.t●貪・丿... 禽...い●費>- 　● 費●●C
sub ．FcEwald －
C.. 食－・.>. ・・. 禽.兪・.寸.丿・.・食*垂.t脅・禽喩>t<t 丿>・・・・蜜禽貪・t●禽.*t ・・・鳶・t・・・・貪・禽・・・・・'SUBR
・回 一 一－
C
REAL ’S EP(51,  51, 51) ,DD,  IDD,XKL,YKL,ZKI.,FEX,FEY,FEZ
REAL ゛S   LEK ，DT，TSErr, E, MASS,TEMP,  KT,KR,ILEN,  IN, I3NKB,KB
REM. ゛8 NDX ，NDY,NDZ,X 工DX,YIt7i',ZIDZ
INTEGER    I,J,K
C






COMMON    /EWLD/ XKL.YKL,  ZKL.FEX.FEY,FEZ







XIDX ゞ1.0D0-(nABS{NDX 卜DBLE に-YIDY
づ1.0D0 －(nABS(NDY) －DBLE は-ZIDZ
ゞl.ODO-{DABS(NDZ 卜DBLE{K-IF(XKL.B




一 一 一 一 一 一 一 一
一 一 － 一 一 一 一 －
ELSE
FED(=IDD*  (EP(I+1,  J,K)  ゙ YIDY*Z 工DZ+EP(I ＋1,J+1,K にZ 工D2
・　　　　+EP(I や1,J,K+1) ・YIDy+EP( 二1,J
丿1.K+1}
W　　　　-  (EP[I,J,K)'Y 工DY゛ZIDZ+EP(I,J+1,K) ゛ZIDZ
・　　　　+EP(I,J,K+l)*YIDy+EP （工,J÷l,K やll）)
FEX^FEX 工゙len ゛ilen
IF（NDX.LT.O.ODO)    FEX=-FEX
END   IF
IF{YKL.E}.O.ODO)    THEN
FEV=O.ODO
ELSE
FEV=IDD ゛(EP(I,J や1,K) ゛Z工D2゛XIDX+EP(I,J+1,K+1) ゛XIDX
・　　　　+EPd+l,  J+1,K) ゛ZIDZ+EP(I  + 1, J+1,K+1)
・　　　　-|EP{ 工,J,Kl ≪ZIDZ*XIDX+EP(I,J,Ktl| ゛XIDX
・　　　　+EP{I+1,J,K)*ZIDZ+EP(I+1,J,K+1)))
FEY^FEY*  ILEN*  TT.FTJ
二F(NDy.LT.o.ODO)  fey=-fe:y
END    IF
IF くZKL.DQ.O.ODO)    THEN
FEZ=O.0DO
ELSE
FEZ=TDD*(EP(I,J,K+1) ゛XIDX ゛YIDY ÷EP(I+1,J,K+I)*YIDYt　　　　+EP
に,  J+l,K+l)  ゙ XIDX+EPd+l,  J+1,K+1)
t　　　　 －(EP(I,J,K) ゛XIDX*YlDy やEP( 工+1,J.K) ゛Y工DY
t　　　　+EP(I,J-H,KI ゛X1DX ÷EP( 工-H,J+1,K|)I
FEZ FEZ 脅ILEN*ILEN
IF{NDZ.LT.O.ODO}FEZ=-FEZ





R£AL*8 LI2,  IL2,OE,DTIM,Cn:i2,OTl4
REAL'S XK,YK,ZK,XKL,YKL,ZKL,CIRCLE.RKL
REAL'S G(l ：3, 1001}





，1001),NRr(1 ：3. 1001)  .NRB に：3, 10011  .NRS(1
 : ?,. 10011INTEGER I,
 J, K, L, M0DK4  ，MODL"!, LLX ，LLY. L山Z  , KS, KL
COMM(N    ／SITP／ SXl,SYl,SZl
COMMC 刈/RDFR/ R.DR.DR12.DGRTD.  IRT2  , VFB ，VSIDE,  VlN-l PR
COMM(N /SETT/ LEU,  DT,TSET
，E,MASS ，TFWP, KT, KR, ILm ，IN, 1 !NKB ，KB
COMMCH /TMPO/LI2.  iL2 ，OE，ETriM，i7ri2，rrri^
CO肘MOJ /SCCT/ CCT,TCT,RCT,MCT,  P(CT, ODISP,  SN. TR
CCMM ぶ/CUNT/ CT,  EXC,  FNCT.  Cr3 . N, Nl
C)lMO 別/RDFI/ GCT
，GINT，GR二D,NGRIL
COMMON /RDFN/ NR ，^JRF，NRB，NRS
DO    100 K=l,SN-4
C － － － － －－ － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －MODK4=MOD(K,4)
C






















－ － 一 一 一 一
00
－ 一 一 －







一 一 一 一 一 一
100
400
一 一 一 一 一
一 一 一 一 一一
一 一 －－ －
－ ～ － －一 一 一 一
一 一 一 一 一 一





－ － 一 一
一 一 一 一－ －
－ － － －
一 一 － －
－ － － － － －
一 － 一 一 一 一－ － － － －
一 一 一 一 一 －
一 一 一 一 －
RKTUFN
END
n 脊. 索. 索. 貪 食.肯肯 寸寸索寸* 索脊倫≫貪・t ・・t ・ 　食膏肯食丿・・t ・ ★t 寸1 ・ ・t 兪 ・・・t4 寸元 貪・1 ・ 寸寸寸食食1 貪丿C
Mean Square Displacement
r 寸・ 索* 脊. 貪. 寸* 貪* 寸寸.*. 寸.* ★*** ・t 丿 　・ 寸食寅食肯・・・ 賓・i ・ 脊索寸・1 ・ 兪t・・・1 食t　 脊肯tt ・・ 寸索脊1i ・SUB
・・ 一INE   MSD
C
REAL ゛8 X(110),Y(1101,Z(110)
REAL*  8 DX(1101,DY(110),DZ(110}
R£AL ≪B   UX(110),UY{110),U2I110}
REAL*  8 LEN,Err,TSET,E,  MASS,  TEMP,  KT ，KR.  ILEN, 工N,  I3NKB,KB
REAL'S SUMUX,SUMUY,SUMUZ,STT,STR
REAL'S MSDX,MS □Y,MSDZ,HSD







COM 吟)≫1 /SETT/ LE ｝,Ur,TSET,E,  MASS,  TEMP,  KT,KR,  ILEN.IN,  I3NKB,KB
COMMON /SMUW/ SUMUX,SUMUY,SUMUZ,S ？r, ？TR
COMMON /SCCT/ CCT,TCT,RCT,MCT,PDCT,ODISP ，SN,TR
COMMON /CUNT/ CT,EXC,FNCT バごT3,N,N1
IX)   100 L=Iwr(IK-ll/4) ゛ ●5 ，SNc
一 一 － － － － －－ －－ －－ － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － －M0DL4=M0DIL,4)





工F(E 玖^S(XKL)  ，GT.LT2)    GOTO Ic
YKI=SY1  (L) －YK
LLY= 工NT{YKL ゛IL2)
YKL=YKL-LEN*DBLE{LLY)









一 一 一 一－一





















c －－ － － － － －－ － － － － － － － － － 一 一－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ －－ － － － － － － － 一 一 一 一 一 一 － 一 一 一 一 － 一 一 一 一KS=INT
（{RKL-DRI2)/DGRID) ＋1-NGRID
KL=INT （(RKL-DRI2)  /DGRID) ＋1+NGRID
IF{KS.LE.O)    KS コ1
工F （KL.GE.  1000)     KI=IOOO
一 一 一 一 一 一
MODK4,M)DL4 ＝1　: Oxygen
MODK4,MODL4 ＝2. 3 : Hydrogen
工＝1　　　　　 ： 0-0
H-H
O-H,     H-0
c －－ －－ －－ － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ － － －－ －－ － － － 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 － －
工F(M0DK4.E).l)    THEN










c － － － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ －－ －－ －－ － 一 一 一 一 － － 一 一 一 － － － － － － － 一 一 一 一IF(XKL.GE.O.ODO)
THEN
c
阻 肌/RKL..GE.IRT2)    THEM
EO  210 J=KS,KL
NR(I,  J)=NR{I,J)+l
NRF に,  J)=NRF[I,J)+1
CCWTINUE
ELSE







DO  230 J=KS,KLNR(I,J)=NR(I,NRB{I,J)=NRB{
一INUE








一 一－ － 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一－ － 一 一IF(
狗 つD{CT,GINT).E ⊇.O)













＝0.25D0*DBl £(NRB(3 ，J)) ゛VFB ゛CIRCLE
GSd ，JI DBLE(NRS(1,J))-VSIDE ゛CIRCLE
GSI2,J) ＝0、25D0*DBLE[NRS(2,J)) ゛VSIDE*CIRCLEGS(3,J)
＝0.25D( 　・DBLE(NRS{3 ，J))*VSIDE*CIRCLEDO














一 一 一 一 一
r= ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ コ コ コ ＝ ＝ ＝＝ こ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ こ ＝= ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ ＝ コ==c　MSD
c － － － － － － － － － － － － － － － －－ － ～ － － － ～ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 一 一 一 － － － － － － － －IF(TCT.NE.O)
   THEN
IF{MOD(CT,TCT) ．NE.O)    THEM
IF(OD 工sp.EQ.o)  G （rro  looo
IF(MOD{CT,ODISP1  .NE.O)    G （T ⊃1000
END IF


















c － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －IF(ODISP.NE.O)
   THIM




c － － － － － － － － － －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －IF(MOD(CT,PDCT).EQ.O)
   THEN
WRITE{21,20)  DBLE{CT) ゛Dr,MSD,MSDX,MSDY,MSDZ
WRITE{22,30)  DBLE(CT) ゛DT,TEMP,KT,KR,SIT,STR,SUMUX,SUMUY,SUMUZ
END    IF
C － － － － － － － －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －10
FORMAT{ElO.3,  5E11.4, 工10)
20 FOR11AT(5E15.7)
30 FORMAT(9E15.7)
1000 IF(MCT.NE.O)    THEN











r ・・ 肯丿・・丿* 貪貪食食費肯貪食嗜丿・ 貪*** ・ 食費禽・< ・ 貪・ 堂・*it 丿・・ 費　費1tit 寸食貪t 禽會貪食寸食・1 丿 食禽・ 禽丿 費・t ・ 禽丿C
RDF　 －－－　Radial Distribution Function　 －－－




REAL*8 R にOOl)  ，DR,DRI2,DGRID, 工RT2,VFB,VSIDE,V 工W4PR




END    IF




－ － － －

















:こ こ こ こ し こ コ コ こ こ 二 こ 二 二zRFnjRN
FTjn
(-. 丿. ・ 寸貪食*.* 寸. 寸. ≪..* ・.. 索. 寸..*wt ・・.. 寸....t 丿t.t 　食・ 食・ 食・t11 ーt丿 舎●費肯貪丿丿 舎丿 官丁1 食傭c
SDATl　 －－－　Save Data　 －一一































REAL'S LEN,  DT, TSETT, E. MASS,  TEMPINTEGER CT,
 EXC,  FNCT,  CT3  . N, NlINTI
ΞK5ER I
COMMON /POSI/ X,Y,Z






































































































N.  LEN,  ITT, TEMP,  KT, KR.TSET
N ，LEN ，rT?，TEMP ，KT,N,LEN,CT,TEMP,KT,N,LEN,err,TEMP,KT,N,
















歯寸..,..,.,....., ・.,.,........,... ,.,,,, 喬,. ・... 
c　　SDAT2　 一一－　Save Data　 －－－









REAL*  8 X（110),Y （110),ZREAL*8 DX(110>,DY{1101REAL*
 8 UX（lOI.UY ｛lO)REAL'S x
工（110),ETS(110
●
－ －w 四 ●1〃aj ・INTEGER
CT ，EXC,
INTEGER    I,LL,J
CHARACTER   DVS ゛10,NUMBER ゛IO,FN ゛12




COMMON /FOUR/ x 工, ETA,ZE ΥA, KI
COMMON /A 箆OM/ LX,LY,LZ


















IF(I.NE.O)    GOTO    100
FN=' －'／／FN{13 －LL:)//'.DAT'
LL=INDEX  (DVS, ' ・)－l
OPEN  (3, FILE= びVS ( : LL) / /FN, STATUS= ｀UNKNOWN  ・）WRITE(3.10)
   CT,N,LEN.I7r,TSET,E
EO   200 1 ＝1,N
WRITE(3,20)    XII),y に),Z(I),UX （I),UY1　　　
,x 工(I),ETA に)  ,ZETA200 COtTTINUE
CLOSE(3)











FNll  (13－LL:  13-LL)  =NUMBER{J ：J)
FN12 心 －LL: 13－LL) =NUMBER(J:J)
FN13  (13-LL;  13－LL)=NUMBER(J:J)
FN14  (13-LL:  13-LL)=^JOMBER(J:J)
FN15 旧 －LL: 13－IiL) =NUMBER(J:J)
工F(I.NE.O)GCTO 300















－ 一 一 一 一 一 一

















OPEN(1,FILE= ・ECP ．DAT ・｝
C






Q 丿 寸**t*.**.*.i* ・. 食歯4t* ・**....*.* 寸t・ 歯丿・t1...tt ・ 貪歯貪・ 喬　t・・ 歯丿・・・ti ・ ●ti　t・1 ・ 喩C
     Input    from Keyboard







C ＝＝＝＝== ＝＝＝＝＝ ＝＝こ＝== ご ＝こ＝C




Zll罵7じ;; ）N’ Number of LaCticesWRITE!*,*)
    ' Nu ＝・
RHAD に，*)   NU
WR工TE ゛ ）゙'   H   =
・
READ い．')   H
WRITE( ゛,゙ ｝' Kapi 】a ＝I
READ （*,*)    KAPPA
WRITE(1,1O ）N,NU,H,KAPPA10 FORMAT(3
工5,E15.7)
一 一 一 一 一 一 一 一 一
一 一 一 一 一 一 一 一 一 一一 一 － － 一 一
一 一 一 一
RE'TURN
□MD
c 貪・・... ・. 貪.t. ・・ 貪 食兪食資t・ 貪食t1 寸i 食 ・ 食 食食膏titt ・ ・丿 食女・・・t ・ 兪1・・　t丿i 寸・titi ・ 丿tC　lnitialize
p. 青*.. ・・ ≫,** ・・. ・ 青食., ・ 寸.1 貪・t 貪　t丿・111 食喬ψ・・・・ 貪・t 食tii ・・tw ・ 食貪丿・・i ・丿・ 禽丁・t ・S














DO   100 1 ＝1 ，30
J ＝-J*I
N1(I) ＝2 ．ODO ／{DBLE （(2*1 今1 ｝*J) ゛DSORT ｛PI))
N2(I) ＝0.25D0 ≪DBLE{I ・ 工）
100 CONT 二NUE
c
DO   200 工＝1,3 ゛H ゛H






食.・..... 貪..・...... ・.... ・・.. ・・・..... ・. ・.. ・・・......... ・........ ・Calculation
o £ Coulumb  Potential by Ewald Methcxj






















DO    100 1 ＝1,N
X こO.5D0 ≪DBLE(I －l|／DBLE(N-l)
WR 工TEC,')     I
DO   100 J ＝1,N






:f（｛工，E⊇.l).AND.(J.EQ,1).AND.(K.EQ ．1))   GOTO   400
C　　　U(l}
C---------------------------------- 一一
DO   200 INU コ-NU,NU
XNU2 ＝{X+DBLE(INU)} ゛(X+DBLE にnu) ）D
⊃200 JNO=-NU,NU
YNU2 ＝{Y 十DBLE（JNU)  ) ゙ (Y+DBLE(JNU)  )DO
  200 KNU ＝-NU,NU









一 一 一 一 一 －
c
100 CCKTINUE
c こ コz こ こ こ こ こz こ







Calcula しion of FR^erf(krQ....
丿.丿寸..・.. 丁食.,,., 丿,丿..,SUBROUTINE ERF
ご









丿 脅 4 脅 噛 責 歯 丿 癩
丿 喪 丁 費愉 丿4 丁丿 丁丿t 丿 ● 脅 を 丿 脅 ● ● 祷 ● 丿 ●・ ● い 丿 ● 歯 ●
COM ・H    /P/PI
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － ， －IF
（KR.LT.O.IDO)    THE14
c- － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － 一 一 －SGM=KR
・2.ODO/DSQRT(PI)
DO   100    I 工=  1,30





一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一ELSE
   IF(KR.LT.13
一 一 一 － 一 一 一 一 －ODO
）THEM
－ － － － － 一 一 一 － －
一 一 一 － 一 一 一 一 一 一 － 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 － 一 一 一 一 － 一 一 一 一 一 － － － － － －SGM=O.ODO
CO  200    11=1,30
SGM=SGM-t-DEXP(-N2  （ エI>)/ （N2 にI)  +KR ゛KR)
一 一 － － 一 一 －
－ － 一 一 － －
？ ＝ ＝ ＝ - - - |
－ 一 一 － － －
－ － － －
200　CCSNTINUE
FR=2.0D0*KR/PI'DEXP( －KR ゛KR) ’0.500/(2.ODO'KR*KR)
゛　+2.0D0'KR/PI ゛DEXP( －KR ゛KR ） ’0.5D0'SGH
IF(KR.LE.6.0DO)     THEN
FR=FR-2.ODO/(DEXP(4.0DO*PI*KR 卜l.ODO)
END IF
C-- 一一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － － － － － － －－ －ELSE
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 一 一－ 一 一－ － － － 一 一 一 一 一 一 － 一 一PR=O.ODO
c
END IF





c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ － － － － － － － － － － － － 一 一 一 － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － 一 一 － 一 一 一 一c
U(2)
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 一 一 － － － －DO
   300    IH こ-H,H
DO 300 JH=-H,H
DO   300 KH=-H,H
工F{(IH.EQ.O ）.AND. （JH,EQ.O).AND. ｛KH.EQ.O))    GOTO    300
HR=2  . ODO'PI*  （DBLE （Hl  ・  (-X) 争DBLE(ura)  *  (-Y ）DBL Σ （KH)  ・  （-Z)  )
H2=IH'rH りH ゛JH*KH ゛KH
U2=U2+EPH 刻H2) ゛D ごOS （HR ）/? 工
一 一
一 一 一 一 一 － － － － － →
U=U1+U2





EHD 方程式は偏微分方程式で与えられる連続関 数であるが，有監差分法では離 散
































丿 一2/o 十几 二12





























ム2 十八, －8ル, 十f.-22zk
＋θ[ぶ)']






































































2ム, ＋町-  6ル, ＋ル.
∠k
た2  ＋6 ム, －3ズ
山
2ズ












































2 万 一■た̂ ＼  ＋^ ル2 ん3
山
＋0[(Ax)]





















































































































空 間微分 には2 次精度の 中心差 分を，境 界には2 次 精度 の片側 差分を， そして時
間微分 に は陽解法 を用い る．この ように ，空間微 分に中心 差分， 時 問微分 に陽 解法
を用 い る方 法 をFTCS  （forward-time, centered-space)法 とい う． 式（C.6.1）,  （C.6.3 ）,
（C.6.5バこFTCS 法 を適用する．
0)"＋' -co"-



























’ （皿　　 （AZ ）
-
(C.6.6)






























































・■'    2(1 + β
イ 蛤
け 略J リ^( 鸚1  僕i.j-＼卜2(1 リ ヤド 町卜 鴨・
(C.7.5)
こ こ で ， 掃 引 の 順 序 をj ：1 →x,j ：1 →Z と し， 可 能 なか ぎ り新 しい 値 を用 い る と ，
i.J     ＝不
ら
う[(
蛤 。＋眸 川 ＋βヤyl ＋鴬 リlト2[l  ＋βヤ レ 町] ＋ぢ・
となる．また，括弧の中に計算を加速させる加速因子ρを乗じる．


























（, プ（ij) ゛β'((し̂, ゛ゆし) －CP 」　　　　(C.7.9)










パラ メタ ーを人力 する.
EHD 支 配方 程式 を解く
















































































































































































































一一定 値 の 設 定
一定 値 の 設定
一定 値 の 設定
X 方 向 境 界値 の計 算X


















































































































































































































Fortranプロ グラムを以 下に示 す．
－C15 －
C
C Caluculate of KHD Equations by   FCMFT
：S Method
丿 喩 育丿 丿 ●t 丿 丿 丿 脅 賞 丁t
Q ●..
 it..*...*...,, 丿.t..,.,..... ・.,,. ・,,..........,,.,..   ,.,...,.REAL
゛S U{31,21 ）,V(31,21 ）,Ft31 ，21,3),W(31,21,2),Tl31,21 ，2)REAL'S
PP(31,21,2),PN(31.21,2).H(31,21,3),NEU(31,21,2)
REAL ゛S DX,DZ,  IDX,  IDZ,IDX2.  IDZ2,  I2DX,  I2DZ.DT
REAL ゛S EDP,En:N,RA,  PR, IPR,CP.CN
REAL*8 BP.SCP, 工SCP,KOP,K0PIK
REAL'S    BN,SCN.ISCN ，KON ，KONIK









ぐ ー 丿 ● 丁
REAL'S MAXRF,MAXRH,FHAX
REAL ゛S DHI(31,21),DHJ(31,21),D2HIJ(31,21),D(31,  21)
INTEGER X,Z,X1,21,BT,BT3,GB,G1,HB,H1,BCPT
INTEGER PT ，CT,PTKS ，IS,JS
工N可EGER PT100,PT10,PT2








/MA 工N/ U,V,F,W,T,PP,  PN,H,NEU
/DELT/ DX ，DZ.IDX, 工DZ, IDX2,  IDZ2,  r2DX,  I2DZ,r7r/MCTI/ EDP
，EEtり
/RAPR/ RA,PB,  IPR
/ 耳OIS/ CP ，CN
／POSI ／BP ，SCP,ISCP,KOP,KOP 工K
/NEGA/ BN,SCN,  ISCN,KON,KONIK
COMMON /NEUT/ SCNEU,  ISCNEU,  KONEU,  KONEUK
COMMON /DISS/ KE.K,  PE,KS,AP,AN
COMMON /STAT/ ASP,  KWAVE,  NI λM,  AMP,  CONV.  P 工3J
COMMON /FHCH/ MAXRF,MAXRH,FMAX
COMMON    /TEMP/ DHI.DHJ,D2HIJ,D
COMMON /DIME/ X,Z,X1,Z1,BT,BT3,GB,G1.HB,H1.BCPT
COMMON    / 工OTE/ PT,C ？,  PTKS,  IS.  JS
CO^5MOH /MODP/ PT100,?rl0,PT2
CT1 ＝O
WRITE( ゛,*)　 ｜　 禽tit1 貪・ 貪食・ 貪・1 丿・tiit ・ ・・ ・ 貪脅t・・・ ・ ・　丿 ・ 貪食1 ・・t ・ 貪肯 貪・IwR
工TEC,-)     '　　0: start ・
WRITE  (’, ゙ )    '　　1: Read Eleccric Field (    1－Dim  )    
WRITE(*, ・)     ■　　2: Read Rayleigh Convection (    2－Diin   I’ 2 ： Read Rayleigh Convection l 2 ni I
WRITE け, ゛)    '　3: Continue ・
WR 工TEC,*)     ■　　4 ： Continue (  From Non-Tenpera しure Data )   ■
WRITE （, ゛)　 ｜　 ・ 喩食tit ・1 丿膏 食歯寸歯丿丿・ 肯 寸食丿t・・・ 寸 貪食 ・ 寸喩 丁tit 貪1 ・・w ・
£AD(*,*1     SOC
10
WRITE(*, ・）'    Save Data File NameREAD
   ｛ ，゙lO｝DVS
FORMAT(A)
IniC ial DATA 工nput










PAr.I, TnAT(ODISP,TSV,L £)PF,L にOPH)
CALL.ZDAT
一 一 一 一 一 一 一一 一 一
一 一 一 一
DVS)
C －
㎜ ㎜ － － 皿 － ㎜ －ww － ㎜ － ＝ － 皿 ＝＝ ＝ ＝
IF(QDISP.EO.1) THEN
rALL DISP
＝ ＝ ＝ - - - J ＝ ■ ■ ㎜ ■■










C ・ 丿・ 々 貴・1i 奮 ● 寸 女・ 丿 脊t1 ・ 丿t 貴1 脅 育 ● ● 奮 ●1 ・t 肯ii 丁i 丁 丿 丿 ● 寸 貴l 喩 女C
RDAT　 － － －　Read Initial Data fr ㎝Data Filect
・1w 丿 ・ ・ 喩t 女t 丿 ●t














COMMON /POSI/ BP.  SCP ，ISCP, KOP,  KOPIK
COMMCN /NEGA/ BN,SCN,ISCN,KON,KONIK
COMMON /MEOT/ SCNEU, 工SCNEU.KONEU,KONEUK
COMMCW /DISS/ KE,K,PE,KS,AP,AN
CCMMC 刈/STAT/ ASP,KWAVE,NLAM,AMP.CONV,PIN
C 刈MC刈 ／D工ME/ X,Z,X1,Z1.BT,BT3,GB,G1.HB,H1,BCPTCOMHC





r ＝＝こ＝＝＝＝＝＝芯＝こ ＝＝ ＝====== ・C
一一一 Read File  Cpenし　Reaa File cpen 一 一 一
C － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － ＿ ＿ ＿ － ＿
WRITB(,')     '   Read Data File Nan ≪ ＝READ
   (*,10)    DVR
10 FORMAT(A)
WRITE( ゛,*}    '   Read EBta File NuitiberREAD(*,*)










●1 丿 丿 丁





IF{ 工．NE.O)   GOTO   100
FN=' －'//FN(13-L:)//'.DAT'
L=INDEX  (DVR, ' 卜゙1





NEU(I,J,  1)=NEU(1,  J, 1)
NEUd,  J,2)=NEU{1,J,  1)
一 一
RS ＼D(1,")    C？，PT，ET,c v
READd  ,*)   CN,BP,BN,SCP,SCN,SCNEU
READd  , ・ )    PIN,  K, KON,  KONEU,  KE,  PE, KS,  JS
250　CONTINUE
r 
ELSE IF(SOC.LT.4)    THEN
c －－－一一－－－－－－－一一__ ＿＿. ＿READd,-)
    X,Zc
DO   300 J=l,2DO












一 一 一 一一 一 一 一 一 一
一 一 一 一 一 一
一 一 － － 一 一
一 一 一 一 一 一
゛)   Ei:≫J,CN,BP,BN,SCP,SCN,SCNEU,RA,  PR
・)    PIN,K,KON,KONEU,KE,  PE，KS, PTKS,  IS, JS,AP
C------- ヽ-------- 一一------------- 一一-一一-----READd,






400 1=1,  X
REλDREADREAD
一 一 一 一 一 一
一 一 一 － － －
一 一 一 一
一 一 一 一 一
一 一 － － －
REAL'S U(31,21),V{31.21),F(31,21,3).W(31,21,2) ，T(3l.:U ，2)REAL
゛8 PP(31.21.2),PN(31 ，21.21 .H(31,?.l,31  ,N エj(31,21,21
REAL'S n χ. DZ,IDX, 二DZ,IDX2,IDZ2 ，I2DX.I2DZ,  C『
REAL*  8 EDP,EEN,RA,PR,IPR,CP.CN
REAL*  8 BP,SCP, 工scp,kop,kopik
REAL*8 BN,SCN,ISCN,KON,KONIK
REAL'S SCNEU,  ISCN 石U, KONEU,  KONEIIK
REAL'S KE,K,PE ，KS.AP ，AN
REAL ゛8   ASP,KWAVE,NIAM,AMP,CONV.PIN
REAL'S    AA，BB
二m'歌GER X,Z,X1,Z1,BT,BT3,GB,G1,HB,H1,BCPT
INTEGER    PT，CT,PTKS,IS.JS
im-EGER I,J,L,CT1,  soc
cHARACTER N ゛ 10， FNn2,EVR*20
－ － － － －
－ － 一 一 一 一 一 一 一 一 一
一 一 一 － 一 一 一 一 一 一 一
一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一一 一 一
IF(SOC.EQ.l) THEM
c- 一一----- 一一-------------------------------- －----- －--- 一一一一一一一一一一一一-
WRITE(*, ■)    '   X  ＝'
REA ）(゙ ,゛)    X
READ （,")     Z
CO  200 J こ1,Z





－ － 一 一 一 一 － 一 一 一 一 一
－ － － 一 一 一
REftDd,*)    U(I,J),V ｛I.J),W(I,J,BT ）,F(I,J,GB)  ,T(I,  J,GB)t　　
H(I,  J，HB) , PP(I,  J,BT)  , PN[I,  J,BT ）,NE刀は, J,BT)300　C
（MTINUE
一 一 一 一 一 一
一 － 一 一 － －
AN
一 一 一 一 一
一 一 一 一 一
REW5(1, ゛|    U(I,J),V(I,J),W(I.J,BT),F(I.J,GB),
s　　　　　H(I,J,HB),PP{I,J,Err),PN(I,J,BT)  ,NEU(I,  J,BT)400　COTTINUE
I.') C? ，PT, 双:FT,  ITT, CCWV.  ASP ，KWAVE,  四,  AM P
1,*)     EEM,CN,BP,aN,SCP,SCN,SCNEO
1,*)     PIN,K,K0N,KONEU,KE,PE ，KS,PTKS,rs,JS,AP,AN
C　 一一-  Calculation Loop 
C 一 － － － － － － － － － －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 一 一 一 一 － 一 一－ 一一 一 一 一 一－100




IF{PT,GE.100)    CALL CALT
IFtPTlOO.NE.O)    THEN
CALL  CA エ・
IF(PTlOO.GE.ll)    CALL ，CALPP
一 一
IF(PT100.GE.20)    CALL CAIWE 刀END
   IF
rF(CPCN.NE.O) PAT  ,1, CALH(LOOPH):














  300RNn IF
)   THEN
EQ.l ）WRITE( *゛゙ Divergence ！　' ,CT，‘ 肴"
IF[{LO ）PF.GT ．9999) ．ftND.(MAXRF.GT.1 ．OD-S)) THEN
工F(OD 工SP.EO.l ）THE!
WRITE ひ リ'    ・・ ・    SOR(F)    Over Count    !      ',CT, ■   歯 脅*END




IF(( 以 ニX ）PH.GT.9999 ）.AMD. ｛MAXRH.GT.1.OD ÷8))    THEN
IF(ODISP.EQ,1) THEN
WRITE! ・, ・)　 ｜ ・ ・ ・   SOR(H1    Over Count    ！　'  ,cr,'    寸 女・END
   IF
CHE=10
GOTO    300
njD IF
工F ｛CT.EQ.EXC)    THEN
IF(ODISP.EQ.1)    THEN
CALL ，DISP
WR 工TEC")　 ｜ 舎■ 賓Exit CounC    ！* 歯 ｜
fTND 工F
CHE こO
GOTO   300
END    IF
; 二 三zz コ ここ こ 三zzzz こ こ こ ごzzzz コ づ こ こ こzzzzr こ 三こ こ こzz コ コづ こ こ こ こzzz 二こ こ 二
・－ 一Output DATA － － －
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －IF(MOD(CT,DSV)
 .  EQ √0)    THEN
CALL DnftT
IF(ODISP.E ⊇.l)    CALL DISP
IF(MOD{CT,CSV).D ⊇.O)    CALL CDAT(CTl,CHE,DVS)
END    IF
c
IF(M)D{CT,TSV)  .D3.0)    THEN
r λr.r, TDAT{OD 工SP,TSV,LOOPF,LO)PH)
EJJD    IF
c
IF(M)D(CT,ZSV).E む.O)    THEN
CALL.ZnftT







DO   4 50 J=1,Z




C － － － － － －－ －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － ， 一 一 一END
   IF
CLOSE(1)
一 一－ 一 一 一 一・－ － 一 一 一RETURN
END
－ － 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一
一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一
c 丿.* 食 兪 い丿* 丿 丿 食. 膏..... 丿 食 食 丿 食 食 費 冑. 食 食 食.-. ψ 兪..*-..- 丿 爾 ● 丁 奮i 喩喩 丿 食 育 － 悛丿 脅－ 冑 兪 丿 宦 ● ● 曾 冑111 喬C
Key   in and initialize
c 丿. ・ ・・** ・ ・ －・. 丿 ・ 寸 匁,tt. ・. 　S 窄・ ・ ・ ・ ・ ● ●t ・ ● ● ・ ・　・ ●t1 ・ttl 　t4it 喩 － 丿1 脅tt ●・ ・ ・ ・tittSUBROUTINE KEYINIEXC
，DSV ，CSV ，TSV ，2SV ，ODISP ，CTl,S ∝ ，DvS)
C
REAL-8 0(31.21 〉,V(31,21),F(31,21,3).W{31,21.2),T(31,21,2)
REAL ゛8 PP(31,21,2),PN(31,21,2),H{31,21,3),NEU(31,  21,2)
REAL ゛8 DX,DZ,IDX,IDZ. 工DX2,  IDZ2,  I2DX,  r2DZ,I7 ？
REAL*8 EDP,EX り.CP,CN.  PR,  IPR,RA
REAL ゛8 BP,SCP,ISCP,KOP,KOPIK
REAL*8 BN,SCN,ISCN,KON,KON 二K
REAL ゛S SCNEU,ISCNEU,KONE 刀,KONEUK
REAL'8 KE,K,  PE,KS,AP,AN
REAL ゛S   ASP,KWAVE,NIAM,AMP,CONV,PIN
INTEGER X,Z,X1,Z1,BT,BT3,GB,G1,HB,H1,BCPT
INTEGER PT,CT,PTKS, 工S,  JS
INTEGER    跨100, 叩10 ，PT2





COMMON /DELT/ DX,DZ,  IDX,IDZ, 二DX2,IDZ2,I2DX, 工2DZ.  び『
COMMON /MOTI/    EDP.EEN
COMMON /RAPE/ RA,PR,IPR
COMMON /POIS/ CP, コN
COMMON /POSI/ BP,SCP,ISCP,KOP,KOPIK
COMMON /NEGA/ BN ，SCN, 工SCN,KON,KONIK
COMMON /NEOT/ S ごNEU,ISCNEU,KONEU,KQNEUK
COMMON /DISS/ KE,K,PE,KS,AP,AN
COMMON /STAT ノASP,KWAVE,NIAM,AMP,CONV,P 工N
COMMON /D 工HE/ X,Z,X1,Z1,BT,BT3,GB,G1,HB,H1,BCPT
COMMON /IMTE/ PT ，CT,PTKS,IS ，JS
COMMON /MODP/ PTIOO,PTIO,PT2





ASP=2.  1jD0*3. 141592653  5S 9?932  3S4 62 fiDO‘NIAM/K ぺ'AUi-":END IF
ELSE
KWAVE=2.0DO ゛3. 141592  65358979  32 384 626nO 丿N:AM/A.St^
END    IF
c － － －－ －－ － － － － － － － － －－ － －EIJD
   TF
c ＝
C
一 一 一 一 一 一
THEN
－ － 一 一
－ ・ － － － －
●
－ － ● , － － － －
一 一 一 一 － － － －
－ － － － －
一 一 一 一 － － － －
一 一 一 一 一 一 一 一 一







IDX2 ＝1.ODO/ （DX ゛DX)
IDZ2 こl,0D0 バDZ ゛DZl
I2DX=1.0D0/(2.0D0'DX)
I2DZ=1.0DO ／(2.0D0*DZ)
IF(SOC.EQ.l)    TH 伍M
C － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ － － － － －－ － － － － －－ － － － － － － －－ － －, ●－ － 一 一 ， －－WR1TE{
゛, ゛)     '   Po    ＝1     (Const.) ：0    '




AP=1.0D0/(I2DZ*(H{1,Z-2,HB) －4.ODO りH(1,Zl,HB) り.ODO))AN=1.0D0/(I2DZ
゛[4.0D0*H(l,2,HB ）-H(1.3,HB) ）}
IF{AP.LT.0.0DO ）AP=DZ/(l.ODO-H に,  Zl.HB))
IFIAN.lt.O.ODO)    ANこDZ/H(1.2,  HB｝
END IF
C － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一ELSE
  ir （lSOC.EOO).OR,(S ∝.E0.2))    THEN
c － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ － － －－ －－ －－ － － －－ － － － － － － － ＿IF(PT100.EQ
，10)    THEN
PIN=O.ODO
AP=O.ODO
WRITE{*,*)     '   AN   ＝'
RE λD く ’,*}    AN
ELSE IF{PT100.EQ.20)    THm
PIN=O.ODO




｀)   AP
・ ,・)   ■ m  -   ■










WRITE ゛゛)    '   m/p-READ(*,*)
    PIN
WRITE!,  *)     ■   AP    =    '
READ!',*)    AP
WRITE （*, ・)    '   AN  =    '






IP(PT.GE.IOO)    THEN
WRITE( ・,*)     ' Ra ＝'
HE λDl*,*)    BA
WRITE( ゛, ・)      '   Pr=






c 一 一 － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一
IPdSOC.E ⊇.O) .OR.  IS0:.EQ.2I)    THENIF(PTIOO.NE.O)
   THEN
WRITE(*,')     '   Ed ―こ'
REA ）(*,りECN
WR 工TE（,-)     ' c－ ＝ ｀
READ(*, ゛)    CN
WRITE( ・,")     ' B- ヨ
READ （ ゛, ゛)     E 到
WRITE(*  ,・)     '   Sc 一 こI








c － 一 －－ －－ － － 一 一－ － － － － 一 一－ － － － － 一一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一IF(PnOO.GT.lO)
   THEN
EDP=EEN ゛P 工N
CP=CN ゛PIN
IF( （SOC.EQ.O).OR.(SCC.EO,2))    THE り
WRITE( ■,*)     ■   B+-    '
REA ）{ ゛ ，* 〉BP
WRITE  !*, ■・)     ` S C ＋ ＝ ｀
READ ゛ ゛ ）SCP




IF({SOC.EQ.O ｝-OR.(SOC.EQ.20))    THEM
BP=O.ODO
SCP=O.ODQ




IF((SOC.EQ.O).OR.{S0 ご.BQ.2))    THEN
c 一-一一一一-一一一一一一－--
WRITE μ, ゛|    ■   Sen  ＝ ・
READ μ,*)     SCNE刀
WRITE{*  ，*)    '   KO ―こ'
READ ゛ ）゙KON
WRITE ｛ ，゙*)    '   Kon    =    '
READ(*,*}     KONEU
WRITE ゛ ゛)    ■ KE    ＝ ■
READ（ ，*)   KE
WRITE( ゛,・)   ■  Decrease of Activation EiiergyWMTE
゛")     ‘　Cancel　　:     0 ・
WRITE  ( ・  , ■ )    '　one Point:　: 1 ・
WRITEi ゛, ・)     '         Z    －Line　:     2 ・
WRITE  (*  , *  ) I　X   -   Line　 ；3     '
READl*,*)     PTKS
C － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 一 一 一 一 － － 一 一 一 一 －ET^t^F.
IF(SOC.Ba.l)    THEN



















   IFEND
   IF
I Non Terrp.    Field　　 ： Oxx II Bottom
   -    Hot　　　:    lxx ’'
   Bottom － Cold　　　 ： 2 〃 ・l
⌒
＿＿ ＿＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿1'
   Non   Elec.    Field　　l xOO 1'
   Unipolar 工njection　: xlO ゛
■   Bipolar Inj 匹Cion　 ： xll ‘1
10  +  Dissociation　 ： x20 ・1
11  +  Dissociation　 ： x21 ’I

















一 一 一 － 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一
一 一 一 一 一 一 － － 一 一 一 一 一 一
IF{SOC.LT.3)    TKE り
一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一一 一－C
心O
CT1=O
一 一 一 一 一 一 － － 一 一 一 一
C － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ －－ － － －－ －－ －－ －－ －－ －IF(S0C.LT.2)









'   Boi・ridary Condition    (  X-Direction    )    '
‘　Mirror　　 ： 1 ・
I　Periodic　 ： 2 ・
I　wall　　　:    3   '
BCPT
*l    ' Inpuc Wave N 口t)er　 ：*
）' Inpu じAspect Ratio　 ：I
   KASP
IF(KASP.E ⊇.ll THEN
WRITE{ ■,')    '   Wave Number　Ik)    こ■READ{*,*)




   IFEND
   IF
(*, ’) ' Aspect Ratio　(ASPl*,
゛)    ASP
1
2
一 一 一 一 － 一 一
一 － － 一 一 一 一
WRITE( ゛, ゛)     '   Amplitude   - ・
READ(*,*)    AMP
C － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － ＿ ＿ ＿ － ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿ ＿IF(RMP.NE.O.ODO)
   THSN
C
WRITE （ ゛,*)     ■   Wave Length      [Lambda]　 ’










)    ■   Set Disturbance forNE.O)















HMD    IF
READ け,*)     FTD
ELSE
工F(KASP.NE.21    THEN
WRITE ゛り' Wave LengthREAD
，゙*)   NIλM




c － － － － － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －IF(KASP.EQ.l)












C 一 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － －－ － － －－ － － － － － － －－ － － － － － － － － －－ － － － － －－ －－ 一 一 一 一 －－END





一 一 一 一 一 一
一 一 一 一 － －
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － －IFIPT100.lt.20)
   THENEX)
   400 1 ＝1 ，X
DO    400 J=l ，Z
PPII.J,1) ＝O.ODOPP(I.J,2
） ＝0 ．ODOPN







ELSE IF( 阿1OO.LT.3O)    THENDO
 410 1=1,X
I ）410 J=1,Z

















END    IF
C － －－ －－ － － －－ －－ －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ － － － － －－ －－ － 一 一 一 一 一 一 － 一 一 一 一 －END
   IF
c ＝＝＝== ＝＝= ＝= ＝＝= ＝＝= ＝== ＝= ＝＝= ＝= ＝＝= ＝＝＝＝IF{SCP.NE.O.ODO)












IF(SCNEU.NE.O.ODO)    THEN





















―－-   Tirte     lゑTA File     Cpen




IF(PTKS.GE.1)    THEN
IF （SOC.EO.O にOR,  (SOCK ⊇.2))    THmWRITE
（,*)     '   Ks　 三I
READ(*,* ）KS
IF(PTKS.NE.2)    THEM
WRITE  I *,*)     ｀Xs   =    '
REAI ⊃( ・ ，・) 工s
ELSE
工s=o
END    IF
IF(PTKS.NE.3)    THEN
WR 工TE （,-)     ■ Zs    = ・




END    IF
END    IF
・こ こ こ こ こ ご こ こ こ こ こ こ こ こ こ こzzzzzzzzzzzzzzzzz こzIF(S0C.LT.3)
   THEM








WR 工TE( ゛, り ・   K  = ・
READ(*, ゛)    K
END    IF
END IF





－ － － － － － 一 一 － － － － － －
一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一
IF((SOC ．EQ．O).OR.(SOC.B ⊇.l))    THEM
IF(PTD,E ⊇.l)   THEM
DO 510 1=1,X
DO    510 J=1,Z
H(I ，J,1)＝{AMP ゛DCOS(KWAVE*DBLE(I －1)*DX} ＋1、ODO)゛H(工,J,11H[I,J,2)
＝{AMP ゛DCOS(KWAVE*DBLE(I －1)*DX)+1.ODO) ゛H(I,J,2)H(r,J,3)
こ(AMP*D:OS(KWAVE*DBLE( エー1)゛DX)+1.0DO) ゛H(I ，J，3}
一INUE
ELSE 1P(PTD.E ⊇.2)   THEN
DO   520 1 ＝1.X
DO 520 J=1,Z
pp は,  J, 1) = (AMP゛DCOS(KWAVE ゛DBLE(I －1) *DX)+1.0D0J  ゙ PP(LJ ，1)PP(I,
 J,2) ＝(AMP*DCOS(KWAVE'DBLE[I-1)  ゙ DX) 'LODOJ  *PP(T 。J,2)
一 回
ELSE IF(PTD.EQ.3)    THEK
CO   530 1 ＝1，X
DO    530 J=1,Z
PN(I,J,  1)＝(AMP ゛DCOS(KWAVE*DBLE(I-1)'DX)+1.0DO)'PNd,.;,  1)PN(I,
 J,2)  ＝(AMP ゛DCOS(KWAVE'DBLE(I-1)  *DX)-*1.0D0)  'PN[r,  J, 2)
一 回
ELSE IF(PTD.EQ.4)THEN
DO    540 工＝l，X
D]540 J=l.Z
NEU 工, J, 1)=:(AMP*DCOS(KWAVE'DBLE(I-1)  'DXトl.ODO)  'NE刀(,  J, 1)NE
刀 工, J,2)=  (AMP Σ゙COS(KWAVE ゛DBLE(I －1) ゙ DX) ＋! ,0D0) ゛NEU(,  J,2)CONTINUE
ELSE IF(PTD.E ⊇.5)   THEN
DO   550 1 ＝1,X
D)550 J=1,Z
Va ，J)=AMP*[COS(KWAVE ゛DBLE(I-1)  ゙ DX)
VI 工,J) ごAMP ゛DCOS(KWAVE ゛DBLE(I －1)゛DX|
一 一
ELSE IF(PTD.EQ.6 〉THEN
DO   560 工= 1,X
DO   560 J=l,  Z
T{I,J,1) ＝(AMP ゛(0.5DO －DCOS{KWAVE ゛DBLE(I －1) ゛DX))+1.0D0)
・T(I,J,1)




END    IF
CALL  UVO
工F{BCPT.E ⊇.l)    CALL ． しVOM
IFIBCPT.EQ.3)    CAU,   UVOW
c
IF(BCPT.EQ.l)    CALL WOM
IF(BCPT.EQ.3)    CAJjL   WOW
c
CAIi.FO
IF{BCPT.NE.2)    CALL FO 俐
c







c － － － － － － － － － － － － → － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一－ 一 一－ － 一 一 一 一IF(PTIOO.NE.O)




IF{PI10.C?r.l)    THEM
CALL.PPOl
ELSE
CM  .T. PPOA
皿 工F
c















l≪ ＜ ＜ ＜ ＜ ＜ ＜≪ ＜ ＜ ＜ ≪ ≪ ≪ ≪END
IF
l≪ ＜ ＜ ＜ ＜ ＜ ＜＜ ≪ ＜ ≪ ≪ ≪ ≪WR
工TE( ゛, ゛|     ' dt
READ{ ゛, ゛)   D『





.・)  ' Exit  Count      (int)   ='
）゙EXC
.・) Distribution Data Save Interval CounC       (lnt)   -
゛)    DSV
, *)    '   Continue Data Save Interval Count      (int)   こ'WRITE( ・ , *  )    'READ(*.-I
   CSVWR
工TE( ，り ■pciinf
 ・   ・ I   巾心7
WR TE(*,・)     '   Time  Progress Data Save Interval Count      (int)   -READ(*,')
   TSV
WR 工TEC,')     ■ Z－Line Data Save Interval Count　lint)    ='
READ( ゛,')   ZSV
WR 工TEC,')     ' Out Put Data      (　Ves    :   1 ／ No    ：2　1  こ ■
READ( ゛,*)   ODISP
● ● ● ● ● ● ●
IF
Initialize 一一一
(SO:.EQ.O)    THEM







C- －一一一一--一一一一---- 一一--一一---------DO 100 
工＝1,X






















































－ － － － － － 一 一 一 一
一 一 一 一 一
100　COHTINUE
c 一 一 － － － － － － － － － －－ －－ －－ － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一一 一 一 － － 一一 － － － － － － －IF(PT.LT.10Ol








£E IF(PT.LT.2OO)    THHgELSE IF(PT.LT.2O )
CO   210 工＝1,X
DO 210 J=1,Z




DO   220   工=1, X





c － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 一 一 一 一 一 一 － － － － －IF
（PTIOO.EQ.OI    THEN
DO   300 工＝1,X
DO   300 J=1,Z
H{I,J,1) ＝O.ODO




DO   310    1 ＝1,  X
DO    310 J=1,Z
H(I,J,1) ＝DBLE(J-1)/DBLE(Z1 ）
H(I,J,2)=DBLE(J-1)/DBLE(Z1)
H( 工,  J,3)=DBLE[J-1)/DBLE(Zl)
310　　cc ≫7rrNUE
EMD    IF
－ － － －
－C18 －
一 一 － －
－ － 一 一 － －
c=== ＝=
I=INDEX  (DVS,・ ・)－l
IF((S0C.NE.3).AND.(S0 ご.NE.4)) THEN
ご 二 こ ニ こ 二 こ
一 一 一 一 一 一
C
REAL" 8 EDP,  ECN,  RA,PR,I  PR
8 DX ，DZ. IDX, 二DZ, IDX2,  10Z2,  I］DX, l2D7., 刀'8
Al, 幻,Bl,B2.Cl,C2,Dl,  EX,KJ
ER X.Z.Xl ，Zl，BT.BT3.GB,G1,HB,H1,BC ？T







U ，V,F,W.T,  PP, PN, H.NE・
El⊃P, EDN
RA,PR,IPR
DX,DZ,  IDX,  IDZ,  IDX2 ，ID・Z2, I?DX,  I.'inz．［yv
CCMM ・N ／D工ME/ X.Z,X1,Z1,BT,BT3,GBc 
一一－－－－－－－一一－一一一一一一，一一－－－，－DO
  300 J ＝2，Z1














工F(nABS(EJ)  .LE.  l.OD-16)     Eu7^0.0DO
A1=-U(I,J|-(W(I*1,J,BT 卜W(I-1,J,BT い ゛I2DXA2=-V(
工,J) * (W(I, J-*1,BT)-W(I,  J-1,BT)  ) ゛2DZ
A1=(-DMAX1IU に,  J) , O.ODO)  ゛(W(I, J,BT ｝-W(Iー1. J, BT) )->
r剋AXl  (一IKT.J)  . O．ODO ｝゙ W(r*l.  J.BT ）-W(I,J,B でi n  *IDX
心= トDMAXKV に.  J），O，ODO! ゛{W[I,J,BT)-W(I,J-1,BT))  +
I*1AX1(-V(I,  J) ,0.0D0)  ・ (W(I,J+l ，BT卜W(I,  J, BT) } ) りDZ
B1=(W[I ・1,J,BT)  -2.0DO ≪W(I, J,BT)-t-W(I－l. J, BT) ) - IDX2B2=(W(I,J*1,BT)
－2.0DO'W(I.J.BT ド 剛I,J-1,BT))*IDZ2C1=EDP*
工2DX ゛I2DZ'(  {PP(I  + 1, J, BT) －PP(I-1,  J,BT)  ) *K.7
D1=-RA*IPR*(T(I ●1,J,BT)-T(I－1,J,BT))'I2DX
W(I.J.BT3)=DT （゙Al+A2+Bl+B2+Cl+C2 やDl）+W｛I, J,BT}300 CONTINUE
'C － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －CALL
wz
C
二F(BCPT.EQ.2)    THEM
CAT  ,1, WXP
CALL ， 減CP
ELSE IF(BCPT.EQ-3)     THEN
CALL  WXW
END    IF
C － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －RETURN
FTJD
p 禽t 資 金 禽・ 禽・ 寸 肯 寸 丿 喩t 寸 寸 資 脅1 ・ ・ 食 資 脅1 脅・ 丿 資 食 斎 禽 タ 寸 肯 資・1 ・ φt 資 資 貪 舎 考 貪 食禽tt1 ・・ ・ 丿11111 ● ・t 丿 ●1C
















END   IF
－C19 －
t 貪4 ・
一 一 一 一 一 一 一 一 一
－ 一 一 一 一 一 一 一 一
0PEN(2,FILE=DVS ｛:L)/ ノ’-TP ．DAT')OPEN(20,FILE=DVS(:L)/
／'－U.DAT ・）0PEN(21,FILE=DVS
（：L) /／・－V.DAT ・）
c － －－ －－ － － － － － － 一 一 － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ － － － － － － － － － － － 一 一 一 一 一 一－ － 一 一 － － － － 一 一 － － 一 一
二F(PTIOO.NE.O)    THEK
C
OPEN(22,FILE= □VS(:L)//'-E.DAT ・)
OPEN  (27  ,  FILE=DVS  ( ■- L)  ／ ／ ■ -N,  DAT'  1
c
工F(PT100.NE.30)    THEN
OPEN(24,F 工LE=DVS(:Ll/ トEB.DflT'|
OPEN(2  8,FILE=DVS(;L)//'-NB.DAT')
IF(PTlO.EQ.l)    OPEN(23,FILE こDVS(:L)  //' －CT.DAT')
END    IF
c
IF(PT100.GT.10)    THEN
OPEN(25.FILE=DVS(:L) ／ ／' －P.DAT')
1F(PT1O.B ⊇,1)    OPEN(26,FILE=DVS(:L)//' 一PT.DAT  ' )
IF(PT1O.GE.2O)OPEN(29,FH £=DVSI:L}/ だ-J.DAT ・)
END    IF
c
END    IF
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ － 一 一－ －－ －－ － － － － － － － 一 一 一 一－ －－ 一 一 一 一－ － － 一 一－ 一 一－IF(PT.GE.IOO)







0PEN(2,FILE=DVS(:L)  // ・-TP2.DAT')OPEN(20,FILE=DVS
しL)//'-U2.DAT')OPEN(21,F
工LE コDVS(rL)// ・ 一V2.DAT ・)c
－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － －－ － － －－IF(PT100.NE.0)






OPE り(27,F 工LE=DVS(;L)//' －N2.nAT')
IF くPT100.NE.30 ）THEN
OPEN(24.FILE=DVS ｛:L)  //' －EB2.DAT' ）
OPEN(28,F 工LE=DVS ｛:L)//' －NB2.DAT' ）
二F｛PT10.EQ,  1)   OPEN(23,FILE=DVS(  :L) //' －E7r2.DAT'  )EMD
  IF
工F(PTIOO.GT.IO)    THEN
OPEN(25,F 工LE-DVS(:L)// ’－P2.DAT')
IF(PT10 ，EQ.l)   OPEN(26,FILE=DVS(:L)//' －PT2.DAT')IF(PT1O.GE.2O)
   OPE り(29,FILE=DVS( ：L) ／／'－J2.DAT ・）END
   IF
c
皿| 工F
c － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － － －－ －－ － － － －－ － － －－ －－ － － 一 一 － 一 一 一 一 一 一－ 一 一 一 一 － 一 一IF(PT.GE.100)
   THEN
OPEN(3  0,FILE=DVS(:L)//'-T2.DAT ・ ）
0PEN （31,FILE=DVS(:L)//'-TB2.DAT ‘)
OPEN  132,FILE=DVS （:L)//'-TT2.nAT ・ ）
END    IF









c － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一－ － －－ －－ －－ － － －－ －－ －－ － － －－ － － －－ －－ － － －－ －－ －－ －－ － － －－ － － －FN10(13-L:13-L)=N(J:J)
c




FN12 （13-L:13 －L)=N(J:J ）




IF(PT.GE.IOO)    r り15(13-L ：13 －L)=N{J;J)
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － 一 一 － － － － － － －IF(
工.NE,O)    GOTO 600
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －FN10
と ｜-'//FN10(13-L: ）//'F.DAT'
c
IF(PTIOO.NE.O)    THEN
FN11 ＝ ・ 一 一//FN11(13-L:)  //  ■ H  , DAT'
Fm3 ＝ ・ 一'//FN13 （13-L:)//'A.DAT'
IF{PT100.GT.101    THEN
EN12 ＝ ・ － ・//FN12(13-L:)// ・C.DAT'




ir ｛PT.GE.100)  FN15= ・ －'//FN15[13-L: ）//'T.DAT'
C---------------------
一 一 一 一 一 一






0)   THEN
F 工LE=DVS(:L)// 四12 ）





I刻PT.GE.IOOI 0PEN(15.FILI Ξi=DVS(:L) //FN15)
WRITE{10,10)  X,Z,ASP
IF(PT100.NE.OJ    THEN
WRITE （11,1O)    X,Z,ASP
WRITE(13,10 ）X,Z,ASP
IF(PT100.GT.10)    THEN
WRITE{12,10)    X,Z,ASP
工F(PT100.GE.2O)    WRITE(14,10)    X,Z,ASPEMD
   IF
END IF
工F(PT.GE.10Ol    WR工TE(15,10)    X,Z,ASP
C － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －10
FORMAT  (2 工5.E15.7)
・゙CC
゛
● ●・ 喩Is 喩・it ・ ●・ ・ ● ● ●i ・ 喩t ● ・ ・ 喩s　ttttitst ・ ● 肯・ ・ ・ti ●i 女 ま ● ・t ● 宸・t ・ ・ ・i 喩 肯 ・ijCalculation of Mcffnen
ヒ 皿equat1on
・ 費　・ ・ ・ ・t ・ ・t ・ 喩 ● 寸 曳ttit ● ・ 窄 費14t 喩・4 寸 ・ 窄tiitt ・ ・ ・ ・4t 食1 ・ ・　tt 金寸 費 ● を・ ・ ・ ・ ・ ・ 費・ ・ 貪w ・SUBRCXTTINE
 CALW
REAL-8 U(31,21 ）.VI31,21),F(31,21,3),W(31,21,2),T{31,21,2)
K £AL-B PPU1,21,2),PS131.21,2),B(31,21,3 〉,NEUI31,21,21
,21,2],T(31,21,21
).NEU(31,21,2)
REAL*8 DX,DZ ，IDX, IDZ, 工DX2,IDZ2.I2DX ，I2DZ,OT
二m-EGER X,Z,X1,Z1 ，BT,BT3,GB,G1,HB.H1,BCPT
IWrEGER I,  J
COMMCW /MAIN/ U,V,F,W,T,  PP,  PN,H,NEU
CCWMC! /DELT/ DX,DZ, 工DX,  IDZ,  IDX2,  IDZ2, 工2DX ， 工2DZ,  UT
CO 沢MCN /DIME/ X,Z,X1,Z1,BT,BT3,GB,G1,HB,H1,BCPT
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一－ － － － － － － － － 一DO
 100 J=2,Zl





C － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 一 一 一 一 一一 一一 一 一 一 一 一一 一 一‥





C － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ － － －－ －－ － － － － － － － －RETURN
EKD
r. 食. 丿 舎 舎.. 肯 丿tt. ・.* 貪・ ・.1. 貪 食.1i ≪ 　t 食t 寸 食・1i 可t 寸 ●1 ・t ● 寸1 寸1 丁1 奮・11 肴4 ・ ・1 ● 肴C
Calculation of Dissociation Term
RE6L*8   U(31,21),VI31,21|,F(31,21,3],W(31,21,21,T(31,21,21REAL'S PP(31,21.2),PN(31,21,2},H(31,21,3},NEO(31,21,2)
REAL*8 DX ，DZ, IDX, 工DZ, 工DX2,IDZ2,I2DX,I2DZ. び『
REAL*8 KE,K,PE,KS,AP,AN





CC肘MCN /MAIN/ U,V,P,W,T,  PP,PN,H,NEU
COMMCH /DELT/ DX,D2, 工DX,IDZ,IDX2.IDZ2,I2DX,I2D2 ，びT
COMMCN /DISS/ KE,K,  PE,KS,AP,AN
CO刺M(W /TEMP/ DHI,I ≫iJ,D2HIJ,D
COMMCM ／DIME／ X,Z,X1,Z1,BT,BT3,GB,G1,HB,H1,BCPT
COMMC ぶ/INTE/ PT,CT,PTKS ，IS,JS
COHMCW    /MODP/ PT100,PT10,PT2
DO   100 J=2,Z1
DO   100    1=2,XI
DH 工(工,J|=H(I+1,J,HB|-H(I-1,J,HB)
DHJ(I,J)=H(I,J+1,HB|-H|I,J-1,HB)
D2HIJ(I,J) ＝(H(I+1,J,HB} －2.0D0 川(I,J,HB)*H(I-1,J,HB))'10X2
+(H(I.J やl,HB)-2.0D0*H{I,J,HB)+H(I,J-1,HB)) ゛IDZ2
IF(PT100.GE,20}    THEN





100 c （m' 工J4UE
c － － － － － － － － － － 一 一 － － － － －－ － － －－ － － － － －－ － － －－ － － － － － － － － － － － － － －IF(BCPT.EQ.2)
   THEN
c





゛　　　　 り 川,J*1,HB)  -2.0DO*H{1,  J,HB)+H(1,  J-1,HB)  )゛ID22










ELSE IF(PTKS.EQ.2)    THEM
c




IF(BCFT.EQ.2)     D(1,JS) ＝D(1,  JS)'KSc
ELSE IF(PTKS.E ⊇.3}   THEN
一 一 一 一 － － － －




匹    IF
C － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － － － － － － － －－ － － － － 一 一－ － － 一 一－ 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一RETUTW
END
r..t.,,*.*..
食..1. 費, 丿 費. 費,ttt*,*,,., ・.,...,.. 資 食..... ・., タ,.........* 費,....c　　Calculation of Positive
Charge Transport Equations




REAL ゛8 DX,DZ,  工DX,  IDZ,  IDX2, 工DZ2, 工2DX, 工2DZ,CT
REAL ゛S BP,SCP,ISCP,KOP,KOPIK
REAL ゛S KE,K,PE,KS,AP,AN
REAL*  8 DHI(31,21),DHJ{31,21},D2HIJ(31,21),D(31,21}
REAL*  8 A1,A2,B1,B2,C1,D1
INTEGER X,Z.X1,Z1,BT,BT3,GB.G1,HB,H1,BCP 『
I 俘TI ΞX5ER PT,CT. ？TKS,IS,JS
INTEGER PT100,PT10,PT2
INTEGER 二,J
COMMON /MAIN/ U ，V,F,W,T,PP,  PN,H,NEU
COMMCM /DELT/ DX,DZ,IDX,IDZ,IDX2,IDZ2,I2DX
COMMON   /POSI ／BP,SCP,ISCP,KOP,KOPIK
COMMON /DISS/ KE,K,  PE,KS,AP,AN
COMMON /TEMP/ DHI,DHJ,D2H 工J,D
COMMON /DIME/ X,Z,X1,Z1,B ？,BT3,GB,G1,HB,H1COMMON





   100 J=2,Z1
DO 100 工=2, XI
c
A1=-U(I,J) ・(PP(I+1,J,BT) －PP(I-1,J,BT)) ゛I2DX















A1=( 一EMAX1(U(I,J),O.ODO 】・(PP(,J,BT 卜PP(I －1,J,BT)) ・
゛　UKAKl(-U( 工, J),O.ODOl*(PP(I+1,J,BT 卜PP(I,J,BT))) ゛IDX
A2 ＝(-DMAX1(V(I,J),O.ODO)'(PP(I,J,BT 卜PP(I,J-1,BT)) ＋
゛　　OTAX1(-V(r,J),O.ODO) ・(PP(I,J+1,BT1-PP(I,J,BT)))'IDZ
Bl=BP ゛0.25D0*  ( {PP{I+1,  J,BT} －PP{I-1,  J,BT)  ) *DHI(I,  J) 工゙DX2
'　　　　　+{PP{I,J+l,BT) －PP(I,J-1,BT))*DHJ(I,J)*IDZ2)
Bl=BP'0.25D0*({PP(I ＋1,J,BT) －PP{ エー1,J,BT) 〉゙ DHI(I,J)'IDX2
゛　　　　　+  (PP(I,  J+1,BT) －PP(I,  J,BT)  ) ゙ DHJd,  J) ゙ IDZS 〉
B2=BP タPP(I,J,BT) ・D2HIJ は,J)
Cl ＝((PP(H 今l,J,BT)-2.0D0 ≪PP{I,J,BT) ＋PP(I-l,J,BT)) ゛IDX2
゛　+  (PP(I,  J+1,BT) －2.ODO ・PP(I,J,BT)  + PP(I,J-1,BT))*IDZ2) ゛ISCPDl=KOP'D
に,  J)-KOP1K りPP(I,  J,BT)  ゙ PN[I.  J,BT)
PP(I,  J,BT3}= ぴr' (AlやA2 幸Bl-<-B2>-Cl+DlトPP(I,  J.BT)
100 COWriNUE
C － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 一 一 一 － － 一 一 一 一 一 一 － － －
工F(BCPT.NE.2)    THEN
CALL    PPXMfl
ELSE
CALL PPXP
END    IF
c ～ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 －IF{PT2.EQ.l)





C － － － － － － 一 一 － － － － 一一 － － －－ － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －RETTURN
END
Q 喬*.** 脅・*.*..*. ・*. ・t1*1 ・tiit.*1. 湾** ま.* 寸 　喩・tt1 ・ 彙寸tit1 寸 寸 ・1 ★ ・ ・ ・t4tt ・ 喬1tC　
Calculation   of Negative Charge Transport Equations
















INTEGER    PT,CT,PTKS, 工S,JS
INTEGER    PT1OO,PT1O,PT2











DX,D2, 工DX,IDZ,IDX2,IDZ2,I2DX,I2DZ,  U『BN,SCN,ISCN,KON,KONIK
KE,K,PE,KS,AP,AN
DH 工, E≪J,D2H 工J,D
CO川MCW /DIME/ X,Z,XI,Zl,BT,BT3,GB,Gl,HB,HI,BCPTCOMMON
   /INTE/ FT,CT,PTKS,IS,JS
COMMON /W ⊃DP/ ？TlQ0,PT10,P で2
C －－ － － － － － － － － － － － － － － － －DC
］100 J=2,Z1DO
  100 1=2,XIC
一 一 一 一 － －
Ai=-u(r,  j) ・ (m(i+i,  J,BT) 一PN(I-1,J,BT)) ≫I2DXA2=-V{I,















DMAX1{-U(I,  J) , O.ODO ）* (四{I+l,  J,BT 卜PN(I,J,BT)) ）"IDXA2=(-
［MAX1  (V（I,  J) , O.ODO)  ゛(PNd,  J,BT) －m(I,  J-1,BT)  1 +
DMAX1|-V(I,J),O.ODO)'(PN(I,J+1,BT| 一PN!I,J,BT)))*IDZ
Bl=-BN ゛0.25D0'((PN(I+1,J,BT 卜 剛(I-l,J,BT)) ・DHI ｛l,J) ゛IDX2
丿PN{I,J+1, 貯) 一PN( 工,J-1,BT)) ゛DHJ（I,J)>IDZ2)Bl=-BN
・0.25D0 ・ （ra(I 十l,J,BT) －PN{I －l,J,BT)l ’DHI(I,J) ゛IDX2-
・(PNd,  J,BT ）一PN(I,J-1,BT))*DHJ(I,J)* 工DZ2]B2=-BN'F
咽(I,J,BT)*D2HIJ(I,J)
Cl ＝l (PN(I  ●1, J，BT)-2.0D0'imi,J,BT)+PN(l －l, J,BT)  ) * IDX2
゛　*(PN(I,  J+1,BT) －2.0DO*PN(I,J,BT)+PN( 工, J-1,BT)) ゛IDZ2)D1
二KON*D(I,  J) －KON 工K≪PP|I,J,BT) ゛PN|I,J,BT)
゛ISごN
C
PN(I,  J，BT3 ｝＝DT‘(Al ・.'＼2‘Bl*B2t-Cl-Dl)  -PN(I.,],  BT)100 CCtJTINUE








一 一 一 － － 一 一 － － － －IF(PTlOO.LTriiT.i
・ZI
ELSE
CALL    PNZA
EWD    IF
－ 一 一 一 一 － －
一 一 一 一 一 一 一 － － －.30)
    THEN
－ － － ㎜ ㎜ ㎜ ■ ■
BirruRN
END
Ct ★11 貪 食　1 ・・・ 食1・ ●禽舎・・丿 寸1 寅食ttts ● 丁費 脅・・丿 ●●4・i 丿・ 寮●舎●脅・・・・・il 丿丿丿・・ 膏丿 費14 丿 ●C
Calculation of Neutral Molecule Transport    Eq ＼iat  ions









）,PN{31,21,2)  ,H(31,  21 ，徊 ，NEUくil, 21, ?.)
DX ，DZ,IDX,IDZ,IDX2,IDZ2,r2DX,I2DZ, ［?『
SCNEU,ISCNEU,KONEU,KONEUK,KE,K,PE,KS.AP ，AN





COMMCN /MAIN/    U,V ，F,W,T,PP,PN,H,NE]
CaiMCN /DELT/ DX ，DZ, IDX,  IDZ, 工DX2 ，IDZ2,I2DX,I2DZ.OTCOIMCW /NEUT/ S
こNEU. ISCNEU,  K0^7E刀，KONEUK
cc  WMCW /DISS/ KE.K,PE.KS,AP,AN
COMMC 刈/TEMP/ DHI,DHJ,D2HIJ,D
COMMON    /DIME/ X.Z,X1,Z1,BT,BT3,GB.G1,HB,H1.BCPT
COMMCN /INTE/ PT ，CT,PTKS,IS,JS
C 一一一一- 一一一一---- 一一---DO
   100 J=2,Z1CO
   100 1=2,  XIC










一 一 一 一 － － 一 一 － － ，
Al －U(I,J)'(NEU(I+1,J,BT)-NEU(I －1,J,BT))*I2DX
A2 － VII,J) リNEU(I,J-H ，BTトNEU{I,J －1,BT)) ’:2DZ
A1 ＝(－DMAX1（U(I,J),O.ODO)*INEU に,  J,BT ）-NEU(r-l,J,BT) ト
EMAX1{-U( 工, J) , O.ODO)'  （NEU(I+1,  J,BT)  -NE刀□, J,RT □)  'IDXA2=
いDMAX1(V(I.J),Q.0D0 ｝゙ (NEU(I,J,BT)-NEU(I,J －1,BT) 卜・
DMSXK-V ｛I ，J ，O.ODO)*(NEU ｛工, J*1,BT)  -NEU に,  J，BT) ) ) ゛IDZ
Cl ＝( (NEU(I+1 ，J,BT) －2.0D0 ・NEU(I,  J,BT)-<-NEU(I-l,  J.BT)  ) '10X2
゛　 く々NEU(I,  J々l,Err)－2.0D0'NEU に,  J,BT)+NEU{I,  Jべ,BT)  μIDZ2)  'ID1
＝－KONEU*D(I,J)+KONEUK*PP(I,J,BT)*PN(I,J,BT)
NEU(I.  J,BT3} ＝OT゛(A1 十A2+C1*D1 トNEU に,J,BT}
100 CCW ？INUE










一 一 一 一 一 一
RE:ruRN
END

















一 一 一 一 一
喬 寸 膏
一 一 一 － －
一 一 一 一 一
一 一 一 一 一
一 一 一 一 一
－ － － － －一 一 一 一 一
－ － － － 一 一 － 一 一
SCNEl]
THEN
一 一 一 一 一 一
11t ・ 寸喩19 肯・t 喩肯丁11 禽li 寸1t 兪寸歯●寸 禽丿丿ψ 禽1 宵1丿・ 脅禽11 貪1111 脅i 寸貪寸脅禽丿丿1 タ・ ●＆禽丿貴1 寸1 寅Calcula
じion of Energy equation
p.*.*.*.....,...*..*......
SUBROUTINE   CA工J
c
REAI 」゙ 8 U(31,21I ，V(31,21 】，F(31,21,3),W(31,21,21,T(31,21.2]REAL
゛8 PP（31,21,2),PN(31,21,2I,H(31,21,31,NEU （31,21,21





CO・M(H /MAIN/ U,V ，F,W,T,PP,PN,H,NEU
COMHCK /DEXT/ DX,DZ,  IDX,  二DZ, IDX2,  IDZ2, 工2DX, 工2DZ,r7rCOMM(N
   /bKJTI/ EDP ，EC到
c 瀬wcw /BAPR/ RA,PR, 工PR
CCMMC － ／DIME ／ X,E,X1,Z1,BT,BT3,GB,G1,HB,H1,BCPT
DO    100 J=2,Z1
DO    100 工=2. XI
A1=-O(I,J| リT(I ÷1,J,BT 卜T{I －1,J,BT))'I2DX
A2 ＝-V(I,J) りT(I,J*1,BT 卜T( 工,J-1,BT1) ゛I2DZ
Al＝(-EWAXl(U （r, J) ,0.0D0)  ’[T (I, J, BT) -T  ｛I-1,  J, BT)  ) 争
゛　　CMAX1(-U （ 工, J),O.OD0 ）’(T(I+1,J,BT 卜T(I,J,BT)) ）*IDXA2=(-C
≪1AX1[V{I,J ）, O.ODO)  * (T {I, J, BT ）-T (I, J-1,  BT) ) 丿
゛　　DMMl  (-V(I,  J) , 0. ODO)  ・ (T (I, J今l, BT)  -T (工, J,BT))) ゛IDZB1
＝｛T(1-H,J,BT 卜2.0D0'T に,J,BT|+T(I －l,J,BT)) ゛IDX2・IPR
B2={T(I,J+l,BT) －2.0D0 兪T(I,J,BT)+T （工. J－1,BT1) ・IDZ2'1PR
T(I,  J,BT3) こET ゛(Al+A2 やBl+B2>-t-T(I, J,BT}
100 CC 肘TINUE
C － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － 一 一 一 一 － － － － － － 一 一 － －IF(BCPT.NE.2)





－ 一 一 一 一 － 一 一
・ 寸費丿tiit ・ 歯 貪 ・ 食費 歯・・t を11 φt 　t ・ 兪貪 寸・i 喩寸1 丿●寸會11 ●・ 脊s 脊●膏 寸●ガタ丿1tit1 タ ● 命alculstion
of scream Function
・1 ★貪歯・ 丿寸●丿・ 丿・ 丿歯●兪11111 貪喩11 貪食貪寸・・1 ・ 丿t・ 官・ ・ 肯寸i 官官・t φ・ ・ 丿iltt ●●肯1isi11SUBROUTINE CALF(L
（OP 刻
REAL*  8 U(31,21},V(31,21),F(31,21.3),W(31,21,2),T(31,21,2|REAL*8 PP(31,21,2),PN(31,21,2),H(31,21,3),NE
刀(31,21,2}
REAL-8 DX,DZ,  IDX,  ID2, 二DX2,IDZ2,I2DX, 工2DZ,[rr
R £＆L゛8 MAXRF,FMAX,MAXRH





COMMC 入|/ra!T/ DX ，DZ, IDX,  IDZ,  IDX2,  IDZ2,  l2CiX, I2DZ,C 『
CCMMCN /FHCH/ MAXRF,MAXRH,FMAX











RRF （ 〉＝O.0D 幻
RRF(2) ＝0.0D0
RRF{3) ＝0.0D0
c# ＃ ＃ ＃ 鉢＃ ＃＃ ＃＃ ＃ ＃ ＃ ＃ 赫0 林 糠 参 參 ＃ ＃ 彝H 斡 脅 ＃ ＃ 弁 参 ＃ ＃ ＃ 鉢i 林 ＃ 稀 鉢 単 肴 ＃ ＃ 肴 ＃ 茸 ＃ 參 ＃ ＃ ＃ ＃ 稀 ＃0 ＃ 舅O 鉢 ＃Hn ＃nIF(BCPT.NE.2)
   THEN
C## ＃## ≪ ＃## 弁 ＃ ＃ ＃ ＃卜 ＃0 単 ＃ ＃ ＃ ＃ ＃ ＃ 肴 ＃ ＃ ＃ 単 ＃ ＃ ＃ ＃ 捧 卜 ＃ 卜HH 参 ＃ ＃ ＃ 稀 ＃ ＃ ＃ ＃ 斡M ＃ ＃ ＃ ＃ ＃0 ＃ ＃ ＃ ＃ ＃ ＃ ＃0 肴300
DO   100 J こ2,Z1
CO   100    1=2,XI
F(I,J,K1)=RK 卜DX 工DZ2 ゛(F( 工,J や1,K2) 今F( 工,  J-1,K1 ）)
’　　　　F{I*l.J.K2) 幸F( エ ー1,J,K1 ）－DX2 ・W(I,J,BT3))
゛　　　　 ≫(1.0DO-RD ） ’F(I,J.K2)
100　CONTINUE
c － － － － － － －－ － 一 一－ － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － ヽ － － － － － － 一 一 － － － － － － － － 一 一MAXRR=O.ODO
FMAX=O.ODO
c －－ －－ － － －－ － 一 一 － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － ～ － － － － － － － － － － － － － － 一一 一 一DO
 200 J=2,Z1
DO  200 1=2,  XI
RR^nABS けFd+l,  J,K1)  －2,0DQ 貪F(I.  J.K1)+F{I-1,  J,K1)  )  '10X2
゛　　　　 ・ （F( 工,  J+1,K1 ト2.0D0*F(I,J,K1) ＋F( 工,  J-1,K1)) ・ 二DZ2
゛　　　　-W[I,  J,BT3)  )
IF(DABS(RR}.GT,MAXRR)    HAXRR=DABS(RR ｝
IF(nABS(F に,  J,K1))  .GT.FMAX)     FMAX=DABS(F(I ，J,K1)  )
200　CONTINUE
c － － － － －－ －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 一 一 一 一 一 一 － － － － － － － － － － － － －
工F ｛FMAX.GT.  1.  OD-307)    RBF  (Kl)  =MAXPiR/FMAX
c













c － － － － －－ －－ －ヽ － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 一 一 一一 一一 一一 一一 一一 － － － － － － －IF{FMAX
、LE.l.OD-307)    GOTO 400
IF(FF.E ⊇.l)   GOTO 400
IF(LOOPF-GT.9999 〉GOTO 400
C----------------- 一一-------- 一一---------------------------- 一一------------C　
工f Residual is Increase, Calculate 1 Tune and End.
c 一一-------- 一一-------------------- 一一------------------------------IF(
ぐUX)PF.GT.5Q).AND. ぐRRF(K2)-RRF{Kl)I ，GT.Q.QDO) FF=l
C---------- 一一-------------- ヽ------------------------- 一一------ 一一一一-------C　Check of Convercence
c- 一一------ ～---------------------------------------- 一一--一 一一一一一--一一一一一一一一IF(RRF[K2).GT.l.OD-7)
   GOTO    300
IF(DABS(RRF(K2)-RRF(K1))/RRF(K2).GT.0.01DO)    GOTO   300
400　G1=GB
G& こK2
C ≪ ＃# ≫ ＃ ＃ 秤＃ ＃＃ ＃ 参 ≪ 拝 稀 ≪ 片# ≪卜 ＃ 捧 ≪ ＃ ≫* 糠 ≪ 弁 ≪ 卜 秤 ≪ 拝 ＃ ≪ ＃t ≪ ＃ ≪ 稀 ≪ ＃ ≪ ＃ ＃ 奏 ＃ ≪ す ≪ 片 ＃ 林 ≪ 拝# ＃ ≪ ≫ ≪ ≪ 拝 ＃ ≪ ≪ 鉢＃ ≪lELSE
C ≫ ＃ ＃ 稀 ＃ ≫ ＃ ＃ ≪ 稀 ≪≫ ≫≪ ≫ ≫ ≫ ≫# ≫ ≪ ≫ ≫# ≫ ≫ ≫# ≪## ≫ ≫ 秤# ＃t 赫 ≫ ≪# ≪ ≫ 稀 ≫ 參 ≫ 稀 ≫ ≪ ≪ 皿 ≫ ＃# ≫ ≪ ≫ ≫ ≫ ≫ ≫# ≫ ≫ ＃ ≪ ≪ ≫ 弁 ≫800
DO 600 J=2,Z1





DO   600 1=2,XI




c － － － － － － － － －~ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －MAXRR=O.ODO
FTflAX=O.ODO
c － － － － － － － － － － － － －－ － － － － － － － － － － － － ヽ － － － － 一 一 － － － － － － － － － － ～ － － － － － － 一 一 一 一－ － － 一 一 一一 － － － － － － － － － －DO
  700 J=2,Zl
RR=DABS{(F{2,J,Kl) －2 、ODO'F は,  J,K1)+F(X1,J,K1)}*IDX2
゛　　　 ＋(F(1,J 十1 ，K1 ト2.0D0 ≫F(l,  J,K1)*F(1,J-1,K1) μIDZZ
゛　　　-WI1.J,BT3))
IF(DABS(RK)  ，GT.MAXRR)    MAXRR=DABS  (RR)
IF(DABS{F(1,J,K1))  .GT.FMAX)     FMAX=DABS(F に,  J,  Kl))
DO  700    1=2,XI
RK=DABS((F に*1,J,K1)-2.ODO*F に,J,K1) 秦F(1-1,J,K1))'IDX2
゛　　　　+  (F(I,J+1,K1) －2.0D0*F(I,  J,K1) ＋F(I,  J-1,K1)  )  ゛1T)Z2
゛　　　　-W(I,J,BT3))
1F(DABS(RR).GT.MAXRR)    MAXRR=DABS( 剛
IF(n 入BS(F( 工,  J,Kl))  .GT.FMAX)    FMAX DABS(F(I,J,K1))
700　CCWriNUE
c － － － － －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －~ － － － － － － － － － － － －－ 一 一－ － －－ － － 一 一 一 一 一 一IFfFMAX.GT.l.OD-307)RRF{K
ユ)=MAXRR/FMAX
c
IF{K2.EQ.GB)    THEK
K2 ＝6-GB-G1







c 一一 －－ 一 一－ 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一一 一一 一一 一 一 一一 一一 － － 一一 －IF(FMAX.LE,l.OD-307)
   GOTO 900
IF （FF.EQ.1)    GOTO    900
IF(L にOPF.GT.9999)    GOTO   900
C － － － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － 一 一－ － － － － － － 一一 一 一－C
If Residual is Increase,    Calculate 1 Time cind End.
C--------------------------------------------------- 一一----- 一一一一一一-------IF
（（LOOPF.GT.50 ）.AND.(RRF(K2) ←RRF(Kl)).GT.O.ODO)    FF=1
c---------------------------------------------- ←------- 一一----ヽ----c　Check
 of  Convercence
c------------------------------------------------------------ 一一---IF(RRF(K2).GT.l.OD-7)GOTO 800
IF{DABS(RRF(K2)-RRF(K1)  )/BBF(K2)  .GT.O.OIDO)    GOTO 800
c= こ== ＝= ＝== ＝＝===== こ＝＝=== ＝== ＝= コ＝==== こ= コ== ＝=== し====== ＝== コ== ＝=== こ= コ= ＝=====900　G1=SB
GB しK2
c### ＃皿稀参拝# ＃斡# ＃稀## 奪参## ＃ 稀#＃＃＃ 皿稀参### 番##### 稀稀＃＃＃＃## 肴＃＃＃# 勢皿### ＃＃## 鉢# 稀# ＃＃＃稀## 単END
工F




r* 丿tt 食t 食 賓ttt 官舎冑 歯－脅・・ 食< 貪寸丿 舎貪t 貪食・tt 食 賞金寸 雪女命寸●twt ・ 丁 丿t いww 貪食を丿丿 官女*・ ψC
Calculation of Electric Potential    (H ）
C ー丿t ・ 喩t 丿食丿貴丿t・・ 冑 喩tt 食食貪 ●・・ ・ 雪●食タ窄**** タ> 脊索・・ 貪・t ・ 童・ ●t φ愉丿 寸索●t 貪食・ ● ・t 脊








DX,DZ,  inx, 工DZ, IDX2,IDZ2, 工2DX,I2DZ,DT
CP,CM









CC 侶CN /MAIN/ U,V,F,W,T,  PP ，PN,H,NEX 】
COM 冰CN /DEI T/ DX, D2.  IDX,  IDZ,TDX2,  107.2, I2nx,  I2DZ,  ひCOMMC
籾/POIS ／ CP ，CN
CでMMCK /FHCH/ MAXRF,MAXRH,FMAX











co ＃oHn ＃0000 ＃0 ＃＃H ＃oo μ0000000nooooHHn ＃oHonIF(BCPT.NE
、2)   THEN
C#り#### ≪##拝########N###tt### ≫H#lt#*t#肴N回N### ＃tt≪tt≪N単稀lt≫稀tt#)ttt#lt#NNHMNMHH#ttMCO 150 J=2,Z1























HI 工, J,Kl) ＝RK ゛(DXIDZ2 ・似くI, J*lH(
二や1,J+DX2
゛CPN
IPIHCJ,Kl)  ．LT．O.ODO)     Hμ,J,CCWTINUE
－ － － －










－ － － － －




．LT.O.ODO)     H(X,J,K1)=H{X1,J
グ
‰
－ － － － －ODO
－ 一 － 一 一 － － － － －
－ － － －
250　CCWTINUE
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － ヽ － － － － － 一 一 一 一 － － － － － －－ － － －MAXRR=O.0D0
c
O つ200 J=2,Z1
DO   200 1=2,  XI
RR=DABS(  (H(I-<-l, J,K1)  －2．0D0・H(I ，
・　　　　 刑HII,J ÷1,K1卜2.0D0 ≪H(二，t
CPNd,J))











KlトH （I-1,  J,K1)  ) 'IDX?.Kl)
 ÷H(I,  J-1,K))  ) MDZ2
C　End of S.O.R.
c ― 一一---------------------------------------~--------------------------IF(HH.EQ.l)
   GOTO    40D
IF(LOOPH.GT.9999) 〔3びT0   400
C-~------------------------------------------ ～----- 一一一---- 一一一一一一-- 一一--一一C
If  Residual is Increase,  Calculate 1 Time and End.
C------------- →---------------------------------------------------------IF{(LOOPH.GT.500).ANT
〕. (RRH(K2)-RRH(K1)) 、GT.O.ODO)     H卜l
C- ～----------------------------------- 一一-------------------- 一一一一-- ，一一一一C
Check of Convercence
C-~--------------------------------------------------------- 一一ヽ －－－－一一一一IF(RRH(K2).GT.l.OD-10)
   GOTO   300
IF（nABS(RKH （K2)-RR 川Kl))/RRH(K2).GT.O.OIDO)    GOTO    300
－ －－ 一 一,
 K2 ） ）
）
BT3 ｝
一 一 一一 一一
－ － － －
and End.
－ － － －
一 一 一 一 一 一HH=1
－ － － － －
－ － － －
－ － － － －
一 一 一 －
－ － 一 一 一 一 一 一 － － － － － － －BOO











EC〕550 1=2.  XI
CPN(I,j}=cp*pp(r,j
CONTINUE
C － － － － － － － － － － － － － － － － － － ～--
BT3)-CN'PN(I,J
一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一一 －
800        DO  600 J=2,Z1
H(l,J,K1)=RK*(DXIDZ2*(H(1,J+1,K2 ）+H(1,J-1
゛　　　　　　　　　+H(2,  J',K2)丿H(X1,  J,K2
゛　　　　　　　　　+DX2*CPN(1,J) ）
IFIH に,J,Kl)  .LT.O.ODO)    H  II, J,Kl)  =0. ODO
H(X,J,K1)=H （1,J,K1)







C--- 一一----- 一一------ ヽ－－－－－－－－－－－－－－－－－－一一－－－－－－－－－一一－ －－－－ －一一一 一一 一一一－－－－－MAXRR=O.ODO
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － －－ － 一 一 －DO
   700 J=2,Z1
RR=nftBS({H(2,J.Kl 卜2.0D0*H(l 。J,Kl)+H(Xl,J,Kl))"10X2
・　　　　(H （,J やl.Kl ト2.0DO*H （l,J,K1 トH{1, ・J-1,K1) ドrDZ2
・　　　　+CPN(1,J))
IF(RR.GT.MAXRR)    MAXRR=RR
D ⊃700    1=2,  XI
RR=DABS((H(I*1,J.K1)-2.0DO ゛H （I,J,KI)->H(I －1,.J,K1)I*1DX2
々　　　　 ＋(H(I,J ●1.K1) 一2.0D0*H(I,J,Kl トH(I,J-1,K1))*IDZ2t　　　　+CPN(I,J
）)
IF （RR.GT.MAXRB)    MAXRR=RR
700　CCmTNUE
C － － － － － － － － － － － － ← － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － ヽ － － － 一 一 － － － － 一 一 － － － － －－ 一 一－ 一 一 一 一 － － － ， － －－ ， －RRH(K1|=MAXKE












一 一－ 一一 一 一
－ － 一 一 一 一
工f
S 。O.R.
一 一一 一一 一 一 一
IF(HH.E( ⊇IF(L
£)PH GT
一 一 一 一 一 一 － －
Residual
－ － 一 一 一 一
工F （
C － －－ － － －－ － －C
Check
C － －－ － － － 一 一－IFIF
is
一 一 一 一 一 一
GOTO
9999




－ 一 一 一 ←
Calculate Once
－ 一 一 一 一 一
一 一 一 一 一 一 M o r e
－ 一 一－ － 一 一 一一 一一 一一 一 一 一－ 一 一 一 一 － 一 一一 一一 一 一 一一 一 一 一－ － 一 一－ 一 一 一 － － 一 一(LO}PH.GT.500).AND.(RRH(K2)
－RRH(Kll1.GT.O.ODO)
of Convercence
～－ 一 一 一 一 一一 一 一 一 一 一一 一一 一一 － 一 一 一 一 一 一 一 －－ － 一 一 一 一 － 一 一 一 一 一 － － 一 一ヽ － －(RRH(K2)
 .CT.l.OD-10)    CXTTO ）800
(DABS(RRH(K2 ）一RRH(K1)I/RRH(K2).GT.O.OIDO)    GOTO
900　Hl 斗HB
HB=K2
c# 単稀# 皿稀稀s1 ● 参# 稀者0 稀●皿 着稀H 稀壽# 冨＃稀0 参稀者奔着器n 稀稀春千 参参on 害者 単参#者 禰s 参稀0 者着者専着寸oOEND IF










舎 肯 ● 丿 丿 金 ● ¶ 歯 丿 丿 瘤 4 丿 ● 丿 t
CHECK　 － － － Convergence and Divergence     Check　 －－ －
・ ・t か ● 鳴 禽 冑　か 丿・t ・ ・・ タt 舎ttt 瘤 膏 ●t ・tlw ●tttit 貪・ 會・ ●ttt ●・t 冑t ● ● ● そ1 ●s ・ ●丿 ・ ・t ・ ・ ● 丁 ●tSUBROUTINE
C ｛B ごKICHE)
REAL*  8 U(31.21 ）,V(31,21).F(31,21,3),W(31.21,2),T(31,21 ，2)
REAL*8 PP(31,21,2),PN(31.21,2),H(31,21,3),NEU(31,21,2)
REAL*  8 ASP,KWAVE, 吼AM,AMP,CONVREAL*8 MAXRF.MAXRH,FMAX
REAL ゛8 WMAX
INTEGER X.Z,X1,Z1,BT,BT3,GB,G1
INTEGER PT ，CT，PTKS, 工S,JS




COMMON    /MAIN/ U,V,F,W,T,PP,P －,H,NEU
COMMON /STAT/ ASP,KWAVE,NLAM,AMP,CCWV,  P工N
COMMON /FHCH/ MAXRF,MAXRH,FMAX
COMMON /DDE/ X,Z,Xl,Zl,BT,BT3,GB,Gl,HB,Hi,BCPT
COMMON /INTE/ PT,CT,  PTKS,IS,JS
Divergence Check
一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 － 一 一－ － － － － － － － － － 一 一 － － － －
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一－ － － － － － － － －－ － － － － － － 一 一 －－ －－ － － －－ －－ － － － － －－ －－ －－ －－ －－WMAX=O.ODO
c
E ）100 J ＝1,Z
DO   100 1=1,X
c
IF （IH(1.J,HB にLT ．O.ODO),0R.[H(I,J,HB) ．GT.I.ODO)}    THEN
WRITE(*  ， ’)     ‘　H divergence Count',CT, 工,  J,H(I,J,HB)
CHE=3
RETURN
END   IF
c
IF(PP( 工,  J,BT3 〉,  LT.0.ODO)    THEK





IF(PN(I.J,BT3).LT.O 、ODO)    THEK





工F(NEU{I,J,BT3 ）.LT.O.ODO)    THEN










BT3) ．LT.O.ODO)-OR.(T(I,J,BT3) ．GT.l.ODO))    THEN




c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － －－DO
   200 J ＝1,Z
DO   200 工＝l,x
IF(FWO(.NE,0.0D0)    THEN
IF(DABS(F(I,J,GB 〉 －F{I,  J,G1)  )/FMAX.GT.CC 肘/)GOTO   300
END IF
IF(WMAX.NE.O.ODO)    THEN
工F(DABS(W{I,J,BT3)-W(I,J,BT))/WMAX.GT.CONV)    GOTO 300
E3>JD    IF
工F(DABS{PP(I,J,BT3) －PP(I,J,BT)).GT.CONV)    GOTO 300
IF(DABS(PN(I,  J,BT3)-PN(I,  J,BT)  ) .GT.CONV)    GOTO    300
IF(nABS(NEU(I,J,BT3)- 四(I,J,BT)}.GT.CONV)    GOTO 300
IF(DABS(H(I,J,HB)-H に,  J,H1))  .GT.CONV)    GOTO 300
















・ 寸丿・1 歯1 兪喩脅歯・ 喩寸t・・t 脅了t 舎 ・・ 女★1 禽寸女寸丿寸・ 會丿t 歯冨歯 ・ 兪・ 肯嚢丿 ●・・・ 噺1・ ●t14111DSP　
－ －－ Output　for Display　 －－－
丿喩肯脅 資丿・・ 丿i 肯・t 冨・tttt 喩・ 丿・ 丿tt 肯44t 　奪兪・・・・t ・1 ・ ・ ・1111t ● か11111t ・ 丿tt ・ 丿SUrBROUTINE
DISP






GB G1 HB,H1,BCP 『
COMMON /MAIN/ り,V,F,W,T,PP,PN ，H,NEU
COMMC 刈/D 工ME/ X,Z,X1,Z1,BT,BT3,GB,G1,HB,H1,BCPTCOMMON /lOTE/ PT,CT,
 PTKS,  IS, JS
WR 工TE ゛,'） ■DO
  100 J ＝1，Z
WRITEC,  ゛)    ■ 
DO   100 1=1,X
WRITE( ゛,10)   W(I,J,BT3),F(I,J,GB),T(I,J,BT3 ）,






C ・t 寸11 　 歯 喩 食 食 食 禽 舎 貪 丿 喫1 寸 火 食 寸1 歯t 肯 丿 食 歯 歯 食丿 寸 寸丿 丿t 寸 まw ・ 貪　 食t ・ 脅tt 寸 脅 海 丿 ・ 丿 食丿f ・ ●・1 ・　t 丿t ・ 貪C
DnAT　 － － － Save Distrtxitions Data →－ －
Ct111 寸t　iit ・ ・ 丿 舎 舎 丿 禽 舎・ 丿 ・ 喩t ・ 舎tw 寸　・ 寸ttt ・ 舎tl 　i ・ ・ ・ ・ ・ ・ 舎 歯 兪 貪 火・ 肯・1t 舎ttti 　tw ・ ・ ・ 丿 食tt1 ・s　　　
SUBROUTINE DDAT
C
REAL'S U(31,21),V ｛31,21),F(31,21,3),W(31,21,2),T(31,21,2)REAL'S PP(31,21,2),PN(31,21,2),H(31,21.3
）,NEO(31,21,2)
REAL*  8 EDP,EIK
REAL*8 RA,PR,IPR
Dm ΞKER X,Z,X1,Z1,BT,BT3,GB.G1,HB,H1,BCPT
INTEGER PT,CT,PTKS, 工S, JS
rNTEGER E^100,PT10,PT2











c-- ヽ------------~--------------------------------------- 一一--,----- 一一一一--WRITEdO.
りC （
DO   100 J=Z,1,-1
WKITE はO,lO)     (F{I,J,GB),I=1,XI
100 CC ゞriNUE
c==== ＝=＝=== ＝========= ＝==＝IF(FriOO.NE.O)
   THEN
Z こ 二ご
一 一 一 一 一 一
WRITEIU. ■} crWRITE(13,*)
   CTDO
200 J=Z ，1, －,
WRITE(l,
WRITE(13,
10)     (H{I,J,HB).1=1,X)10)
     IPNII,J 。BT),I=1,X)
200　CCWriNUE
IF( ？T1OO.GT.10}    THENWRITE(12,
りCT
DC」300 J ＝Z，1,-1




IF{PT100.GE.20)    THEU
WRITE(14, りCT
DO    400 J=Z,1, －1
WRITE{14,10)     (NEU(I,J,BT),I=1,X1
400　　CCr ゞTINUE
END    IF








WRITE(15,*]    CT
DO   500 J=Z ，1,－1
WRITE{15,10)     （T(I,J,BT), ひ1,X)500　CCHTINUE
ENn IF
一 一 一 － － 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一10
FORMAT(3lE24.16)
一 一 一 一 一 －
－ 一 一 － － －－ － － 一 一 －
－ 一 一 一 一
－ － － － －一 一 一 一 一 一
一 一 － － 一 一 →
RETURN
nan
貪 喩 歯 糞・1 丿 喩 兪i 脅・ 囁 貪 貪 食 丁 歯 歯 ● 糞 考 ●i 歯1 食 貪 食11 貪j ● ●・1 ・・1 貪CDAT
－ － － Save Contrinue Data      




REAL ゛S DX,DZ, 工DX,IDZ,IDX2,rDZ2,I2DX,  I2D2,REAi,
゛8 EDP,E 到,CP,CN,RA,  PR,  IPR
RE λL*8 BP,SCP,ISCP,KOP ，KOPIK
REAL-8 BN ，SCN, 工SCN,K0N,KONIK
REAL'S SCNEU, 工SCNEU,KONEU,KONEUK
REAL ゛8 KE,K,PE,KS,AP,AM
REAL*8    ASP,KWAVE,NLAM,AMP,CONV,PIf
ItTTEGER X,Z,X1,Z1,BT,BT3,GB,G1,HB,H1,BCPT
－ － － －
－ － － － －
－ － － 一 一
p 丿 歯 貪・ 脅 歯 * * . * .. * , ... 脅・ 脅. 貪.. 食. 貪. 丿 ●C
CDAT　





INTEGER    PT,CT,PTKS,IS,JSI
町EGER    PT100,PT10,PT2
INTEKER I,J,L,CT1,CHE











































FNll ゛12,FN12"12,FN13 ゛12,FN14'12, i5 ゛12
U,V,F,W,T,PP,  PN,H,NEU














COHMCW /DIME/ X.Z ，XI,Zl,BT,BT3,GB,Gl,HB,HI,BCPTCCMMCM
   ノDJTE/ PT,CT,PTKS,IS ，JS
CCMHCW / 豚ODP/ PT100,PT10 ，PT2
CTl=CTl 粂lCLOSE(IO)CLOSEdll
CL0SE(13)
IF〔PT.GE.IOO)    CL0SE(15)
IF(PTlOO.GT.lO)    THEN
CLOSE(12)
IF｛PT100.GE.20 ｝CL0SE(14)END IF
C-- 一一一一一----- 一一一一----- 一一IF(CHE.LT.2?
THEM
一 一 一 － －
一 一 一 一 一 一








IFd.NE.O ｝GOTO    100
FNl= 一一'//mi(13 －L: ）//' .DAT・
L≠INDEX(DVS,  ■ ・卜1
OPEN ｛1,FILE=DVS{:L)  //FNl,  STATUS ＝' UNKNOWN
－ － －
c －－ －－ －－ －－ － － －－ －－ －－ － ヽ － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － －－ －－ －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － －IF(CHE.NE.O)














IFIPT.GE 、100)   FN15(13-L:13-L)=NIJ:JI
工F(PTIOO.GT.IOI    THEM
i2(13-L ：13 一L)=N{J;J)
工F(PT100.GE.20)    FN14(13 一L:13-L)=N(J:JIEND
   IF









二FfPTlOO.GT.lO)    THEN
FN12 ＝一-'／／FN12(13-L ：) ／／'C.DAT'
IPIPT100.GE.20 ）FN14 こ'-'/ ／FN14(13 －L:)//'l.DAT ‘END
IF
し=  INDEX  (DVS, ' ■)-l
OPEM(10,PILE=DVS(:L) ／／FNlOl
OPEN  (11, F工LE=DVS(:L)//FNll)
0PEM(13,F 工LE=DVS(:I.)//FK13)
IF{PT.GE.100)    OPQJ  (15, FILE=DVS(:L)//FNl5)
IF{PT100.GT.10)    THEN
0PEN に2,FILE こDVS(:L)//FN12)
工F(PT100.GE.20!    OPEN(14,F1LE=E7VS{:L)  //FN14)END IF
E3J）IF
c 一一ei.se
～ － 一 一 一 一
一 一 一 － 一 一 一 一 一 － 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一
－C22 －
C － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －L
≒IN)EX(DVS,  ‘' 卜1
IF(CHZ.E)2.2)    mm
OPEN  (1,  FILE こDVS  (:  L)  //'-DF.  DAT  ' }
ELSE IP(CHE.EQ.3)    THEM









C － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ －－ －－ －－ － － －－ － － － － －－ － － － － － － － － － － － － －－ 一 一 一 一 一 一 － ，END
工F
C 一 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － －－ －－ － － －－ －－ － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － －－ －－ － －WRITEd




DO  200 J ＝1,Z
DO  200 1=1,  X
WRITE(1,1O)    U{I,J),V （1,J),W （I,J,BT),F(I,J,GB),T(I,J,BT),H(I,















20)   CT，FT，BCPT，CT.CONV,ASP，KWAVE,NLA・，AMP
30)   EEN,CN,BP,BN,SCP,SCN,  SQJEO,RA, PR
40)    PIN,K,KON,KONEU,KE,PE,KS,PTKS, 二S,JS,AP,AN










r.. 丿 寸tt 寸*.** ・.... 丿 ・・・・・・.*.... 　食t・・ 貪丿tt 女寸 寸t 　i 丿 貪・ 歯1 寸丿 女1t 寸丿 兪 ● 食・ ・ 童tiic　T-DAT　
－　Save Time Progress Data　 －





REAL ゛8 DX ，DZ,  TDX.  IDZ,IDX2,  IDZ2, 二2DX, 工2DZ,E 『
REAL ゛S BP ，SCP,ISCP,KOP,KOP 工K
REAL'S    BN,SCN, 工SCN,K0N,KONIK
REAL'S MAXRF,MAXRH,FMAX
REA 工j゙ 8 JCA,JAN,JCAl,JCA2,JCA3  ,JANl,JAN2,JAN3,NUBOT,NUTOP







INTEGER I,  J,ODISP,TSV,LOOPF,LOOPH
COMMON /MA 工H/ U,V,F,W,T,PP,  PN ，H，NEU
COMMON /DELT/ DX ，DZ,IDX, 工DZ. 工DX2,IDZ2, 工2DX, I2DZ,nrCOMMON /POSI
／BP,SCP,ISCP,KOP,KOP 工K
COMMON /NH3A/BN ，SCN,IS ごN,KON,KONIK
COMMON /FHCH/ MAXRF,HAXRH,  FMAX
COMMON /DIME/ X,Z,X1,Z1,BT,BT3,GB,G1,HB,H1,BCPT
COMMON /INTE/ PT ，CT，PTKS ，IS，JS














・- 一 一 一 一 ヽ 一一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一)
  100 1=1,X
NUB ぴr まNUBOT やDABS(T{ 工,2NUTOP=NUTOP+DABS
 (T  { 工 ，z
BT3)-T ｛I,BT3)-T{I,










－ － 一 一 一 一 一 一 一 － 一 一 一 一 一 －
DBLE(X)
IF(0DISP.B3.1)    TOOJ
WR 工TEC,  20) L £ ）PF,MAXRF,  SFMAX,  SFMIN,  CT
IF(FT.GE,100)    THEN
WRITE[ ・ ,25)    LOOPF,MAXRF.NUB ぴT/DBLE （X)  . NぴTOP/DBL.E （X)  ，ご『END
IF
副FT1OO ．^JE．O』THEM
WRITE(',30}  LOOPH,MAXRH,JCA ／DBLE(X)EJTO

































VlJ2 しmに.J)-U(I,J) 丿VII,J) ≪V(I,J)IF
（VMAX2.LT.VIJ21    VMAX2=VIJ2
IF(SFMAX.LT.F( 工, J.GB})     SFMAX=F(]
IF(SFMAX ．LT ．Fd ，J.GBl)     SFMAX=F  (I,  J,  GB)
IF(SFMIN.GT.F(I,J,GB))     SFMIN=F(I,J,GB)
IF(PPMAX.LT.PP(I,J.BT))  PPHAX=PP(I,J,BT)
IF(PNMAX.LT.PN(I,J,BT})     PNMAX=PN(I  -J,BTJ
IF(NMAX.LT.NEU(I,J,BT))    NMAX=NEU{I,J,BT}
300　CONTINUE
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一一 一一 一 一 一－ － － －－ －－ － － － － －WRITE(2,
 40)     DBLE(CT)*m'.DS0RT{VMAX2}  ,SFMAX,  SFMIN,
゛　　　　　　PPMAX,PNMAX,NMAX,NUBOT/DBLE(X),NUT)P/DBLE(X}
c － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － 一 一－ － － ヽ － －－ － － － － － － － － － － ‥ － － －IF(OD





WRITE{ ゛,25)     にOPF,MAXRF,NUBOT/DBLE(X).NUTOP/DBLE(X) ，CT
ETJD IF
c
IF(PTIOO.NE.O)    WRITE(',50)     L £)PH,MAXRH,PNMAX,NMAX,CT
c


















c------ ヽ---------------------- 、一一一一一一---- 一一、一一一一一一---J=r
へT(Z/2)+l
c---------------------------------------------
WRITE(20,10)DBLE(CT)*[rr,  (U (I. J) . 1=1,  X)WRITE(2
ユ,10) D8LE(CT) ゛OT,(V(I,J),I=1,X)WRITE(2 ,10) D8LE(C ？)'OT,(V(I,J),I=1,X)
c--------------------------------------------------- 一
エF(PTlOO.NE.O)    THEM
c
c 一 ヽ－ －－－－－－－ －－－－ －－－－ －－ －－－ －－－－－－ －－－ －－－－－－－－ －－－ －－－－－ －－－一一一 一一RETURN
END
Ct ・*...*.*.*.*.**. 兪.. 彙寸.丿・ti*........*t 奮　11　t タ参寸t 寸・・t 丿t ●1tti ●i 寸 ●　c
Z－DAT　 －一一Save Z －Line Data －－－




REAL'S    PP(31 ，21,2).PN(31,21,2),H{31,21,3)  ,NEU(3.1,  21., 2)
REAL ゛S EDP ，ECW
RE6L ゛8 RA,PR,IPR
REAL*8 DX,DZ,  IDX,  IDZ,  IDXa,  IDZ2,  I2DX,  12DZ ，I:T
RE λL*8 EF(31)
INTEGER X,Z,X1,Z1,BT,BT3,GB,G1,HB,H1,DCPT




COMMON ／MAIN ／ U,V,F,W,T,PP,  PN,H,NE 赳
COMMC 沁| ／隙OTI/ EDP,E ・W
C(*1MCM /RAPR/ RA,  PR,  I  PR
CCWMCN /DELT/ DX,DZ,  IDX,  IDZ, 工DX2,  IDZ2.  I2DX,  I2DZ.[yr
C( 冶MO 刈/DIME/ X,Z,X1,Z1,BT,BT3,GB,G1,HB,H1,DCPT
COMMC 討/INTE/ PT,CT,PTKS,IS,JS
CCMMON    /啄ODP/ PT100,PT10,  PT2
一 一 一 一 一
－ － － －
～ ～ － －
－ 一 一 －
DO   100 1=2,XI
EF( 工l ＝0 ，5D0'DSQR 剽




EF(1)=DSQRT{  (H{2,  J,HB)-H(1,  J,HB)  )  ゛H(2,  J,HB 卜H{1,J,HB))"10X2
゛　+0.25DO-
゛　　[H(1,J+1,HB}-H(1,J-1,HB)) ・(H(1,J 今1,HB)-H(1,J-1,HB}) ゛1022}
EF(X)-DSQRT({H(X,J,HB)-H(XI,J,HB))'(H(X,J,HB)-H(XI,J,KB))'10X2
゛　0.25DO"
゛　(H(X,J+1,HB) －H[X,J-1,HB)) ・(H(X,J+1,HB)-H(X 。J-1,HB1) ゛IDZ2|c
WRITE(22,10)     DBLE(CT 〉 ゛crr.  (EF(i),  1=1,X)
WRITEI27,10)    DBLE(CT)* ぴ,  (PN(I,J,BT),1=1,Xl
IF(PT100.C?r.l0l    WB1TE(25,1O)DBLEICT) ゛OT,  (PP は,  J,  BT)  ,  1  ＝1,  X)
工F(PT100.GE.20)    WRITE(29,10l    DBLE(CT)  *CT,  (NEU{,  J,BT),  I し1,XI
c
END   IF
c － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ － － － － － － － － － － － － －－ － － － － － － － － － － － － － － － － －‘ － － － － － － － － － 一 一 一 一 － － － － 一 一IF(PT.GE.100)
   THEN
WRITE(30,10|     DBLEICT) ゛DT,  (T(I,J,BT|,1  =  1.X)
WRITE{l ，lO}DBLEICT) ゛OT,  (DABS(T(I,  2,  BT)-T(1,1,BT □ ゛IDZ,1=1,XJ
WRITE(32,10)    DBLE(CT) ゛□ バDABS{T{I,Z,BT)-T に,Z1,BT))-IDZ,1=1,X)Fun IF
r r こ こ こ z
IF｛PT100.NE.30)    THEM
DO   200 1=1,X
c － － － － － － － 一 一 － － － － － ヽ ←一 一－ －－ －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －Al
＝4.ODO'H(1,2,  HB)-H(1,3,HB)
IF{A1.GE.O レODO}THEN
JCA1 ＝-(BP*PP(I,1,BT3) 十BN ゛P 嘔(I,1,BT3))*A1 ゛I2DZ
ELSE
JCA1 ＝-(BP ゛PP(I,1,BT3)+BN ゛PN(I,1,BT3) μH(I,2.HB) ・IDZ
END    IF
c
Al ＝ －3.OD0'PP(I,l,BT3)+4.0D0*PP(I.2,BT3 卜PP(I,3,BT3)
A2 ＝PP! 工,2,BT3) －PP(I,1,BT3)
工F(A1'A2.GE.O.ODO) THEN
JCA2 づ-A1 ・ 工 父P ゛ 工2UZ
ELSE
JCA2=-A2'ISCP ゛1DZ
END    IF
c
Al ＝-3.0DO*PN(I,l,BT3)+4.ODO ・PN は,  2,BT3) －PN( 工,  3,  BT3)
A2 ＝PN(1,2,BT3) －PN(I,1,BT3)




四   IF
c
C
C － － － －－ － － －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －A1=3.0DO
－4.0DO'H( 工,Z1,HB1*H(I,Z-2,HB)
IFlAl.GE.O.ODOl    THEN
IFlAl.GE.O.ODO)    THEN
JAN1 コー(BP ゛PP(I.Z,BT3)+BN ゛PN(I,Z,BT3) μA1 ゛I2DZ
ELSE
JAN1 ＝-(BP ゛PP（I,Z,BT3)+BN'PN(I.Z,BT3)) ゛(1.0D0 －H（工,Z1,HB]) ゛IDZEND
  IF
Al ＝3 .0D0*PP(I,Z, ∃T3}－4.0D0*PP(I,Zl,BT3)-<-PP(I ，Z－2,BT3)A2
＝PP(I,Z,BT3) －PP(I,Z1,BT3)




EMD    IF
Al=3.  ODO りPN(l,  l,BT3) －4. ODO りりf  I, 2, BT3)+PN に ，3,BT3)




JAN3  =A2 * ISCN*  lEJZ
END IF
IF((P ？100.NE.30)  .AND.  (PTIOO.NE.O))    THEN
c---------------------------------------- ヽ－→－－－－－－－－－－－－－－－一一一 一一一DO
  200   1=1,X
EF(I)=(4.0D0'H{I,2,HB)-H{I,3,HB))*I2DZ
IF(EF(I).LT.O.ODO)     EF(I)=H(I,2,HB) ゛IDZ
200　CCNTINUE







24,10)     DBLE(CT) ゛DT, (EF(I),I  = 1,>!|
28,10)     DBLE(CT) ’Efr, (ra{I,l, 肘|,l=l,X|
一 一 一 一 一 一THEM
一 一 一 一 一 一 － 一 一 一 一 － － － － － － －－ － 一 一
DO   300 1=1,X
EF(Il ＝(H(I,Z-2,HB) －1.0DO'H(I,Zl,HB)+3.0DO] ゛I2DZIF(EF(I).LT.O.ODO)
    EF(I) ＝(1.0D0-H[ 工,Z1,HB)) ゛IDZCCKT
一
WRr¶E(23.10)     DBLE(CT) ゛ET. (EF{I),I  = 1,X]
WRITE(26,10 卜DBLE{CT) ゛DT, (PP  は,  2, FT),  エ=1, X)
一 一 一 ～ 一 一
一 一 － － － 一 一 一 一 一 一
一 一 － － 一 一 － － － － 一
C － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一－ － － － － － － － － － － －－ － － －－ －－ － － －－ － － － － －－ －－ －－ － －－ － －D
）200 J=1,Z
VIJ2=L
IF(VMAX2.LT.VIJ2)    VMAX2=VIJ2
10 FORMAT ｛31E24.16)
C － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ －－ －－ 一 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －RETURN
QTO
p.*........*..*..,,,.. ・, 貪t ・. 　 丿 兪 貪・i ・11t ●1 ● ● 寸 参 考 ●1 ●tttww 脅 肯 ・ ● ● ● ・ ●i ●tC
B.C.　 －Boundary  Condicions － － －
p.....,,.,,.... 寸・ 寸t 食t ・ 食9tt ・ 丿 背 脅11 寸 い・w 貪 食 寸 ●wlt ・ ●t1 ・　 食 兪 貪ttl 金 海t ●w ・ ・ 貧 脅 ● 海1 丿w 奮SUB
・ ・OTINE   B ご
C
REAL"  8 U{31,21).V{31.21),F(31,21,3),W(31,21,2 ）,T(31.21,2)
REAL*  8 PP{31,21,2).PN(31,21,2),H(31,21,3),NEU(31 ，21 ，2 ）
REAL ≪8 EDP.EEN
REAL'S RA,PR,  IPR
REA 工^゙ 8 BP,SCP,ISCP,  KOP,  KOP 工K
REAL*  8 BN,SCN,ISCN,KON,KON 工K
REAL*  8 SCNEU,ISCNE 刀,KONEU,KONE 刀K
REAL ゛8 DX ，DZ ，IDX,IDZ,IDX2,IDZ2,I2DX,I2DZ,OT,KE,K.PE,KS,AP,AN
KEAL ゛8 DH 工(31,21),DHJ|31,21I,D2HIJ(31,21|,D(31,21)
REAL'S EI,EJ
REAL*  8 A1,A2,B1,B2,C1,C2,D1




































COMMON /INTE/ PT,CT, 町KS, 工S,  JS




00#OOO ＃糾Oo μ00# ＃0#0000n ＃OnO## ＃oO#OMOo ＃り 回ENTRY
uvo














B2 丿W(1,  J+1 ，BT) －2.0D0 ・W(l.  J, BT) *W [ 1, J－1, BT) ) * TD?-^C1
＝EDP*I2DX*I2DZ ゛{(PP(2,J,BT 卜PP(X1 。7,BT) )’EJ
-1PP （1,J ，1,BTトPP(1,J 一一1, BT) い£!)C2
 = -Er:N*T2nX り2DZ'  { (PN（2,  J,BT卜PN(Xl,J,BT))'aJ
－( PN (1, J べ,  BTトPN （l ，J-l ，BT けEIID1=(-RA





｝=ひT゛(Al・A2 ●Bl-B2  + Cl-.C2*Dl)  +W(1,  J, BT))
こW{1,J,BT3)
c= ＝ ＝ ＝＝ ＝＝ こ ＝ 二＝ ＝ ＝ ＝ ニ ＝ ＝ENTRY
  WXW
c=＝=== ＝=ここ=こ＝====DO










－ 一 一 一 一 一 －
一 一 一 一 一 一 一








一 － － － － 一 一 一 一
－ 一 一 － － － 一 一 一
(8.0D0 ・F(I,2,GB)-F(I,3,GB))*0,5DO'IDZ2





















c こ ＝こ ＝ ＝ ＝z こ こ 二こ こ こ こ し こ ロ コ コ こ 二 二こ こEMTRY
WCP




























zzzz ここここrzzzzzs こ ニこここここごこコここ 三ご 二二ここご 二こ こzz 三zzz ここ二二ここここコロココ
＝(8.0D0'F(1.2,GB)-F(l,3,GB))*0.5D0*IDZ2





C 鉢# ＃＃皿＃鉢# 拝＃捧# ＃＃稀稀## ＃稀＃＃赫稀赫＃参齢加齢背赫# 茸# 稀＃＃＃参l 参齢赫赫＃赫＃皿稀＃稀卜 肴皿＃齢＃加 鉢稀＃皿# ＃＃卜 赫参 加＃C
stream  Function F
C# ＃＃皿卜 拝参### ＃＃単＃＃参# 加皿＃＃齢＃＃＃## ＃皿＃＃秤# 赫稀＃＃＃単卜# 参稀稀赫稀肴＃＃＃＃赫＃＃尋 鉢肴＃参 赫＃ 稀＃＃ 鉢＃ 器加加弁林ENTRY
   FO
こ こ コ ニZZZZ
110
C








－ － 一 一 － － － － － － － 一 一 一 一




こ こ こzzzzzz こ こ こ こDO







こ 二こ ここ こここココzz ここ二しこごこコここここ 二こづここコごzQ こここここコごごzzz しこここ 二こごこ;ENTRY
   
－
こ づこここtz こ三z こz 三し三しここここz 三三 二こここここコz 三こ 二こ三こここコこz 二ここここここコ:DO
  150 J=2.Z1
V(l,J)=-(4.OD0*F(2,J,GB)-F(3,J,GB))*I2DX
V(X,  J) ＝－(F(X-2,J.GB) －4.0D0 ゛F(Xl,J,GB)) ゛IZDX
IF(V{1,J} ゛(-{F(2,J,GB}-F(1,J,GB))) ，LT.O.ODO)    THENV(l,
 J) づー(F{2,J,GB) －F(1,J,GB))"IDX
FTjn 二F


























一 一 － － 一 一 一 一
一 一 一 一 一 一 一 一
RETURN
C#0## ＃0 ＃## ＃OO ＃UO ＃0#0000 ＃OOO ＃ ＃iO#00000HO 耶0 ＃OHHC　　TeirperaCure 
？
C# 稀＃ ＃ ＃ ＃ ＃ 林 拝 外＃ ＃ 稀1 ＃ ＃ ＃ ＃ 参 拝外 拝＃i ＃ 稀＃ 稀弁 拝＃ ＃ ＃ ＃ 稀＃ ＃ μ 稀卜 拝 嚇 稀＃ ＃ ＃ ＃l 參 ＃ 壽 稀 鉢 彝 ＃g 稀 稀 壽 ＃ 稀 林g 加 参 加卜Sg 彝4ENTRY
TOH
C






ENTRY    TOC
昌
昌
一 － － 一 一 一 － － 一 一 一 － － － － － － 一 一 一 一 － － － －
一 一 － － － － － － － － ← － 一 一 － － － － － 一 一 － － 一 一
一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 ← 一 一





zここ こロココこrzzz こQzzzz こここここココzzz 三こ 三ここここgt こしこ こDO
   160 J=2,Zl
U(l,  J)  =  (F(1,  J*1,GB)-F(1,  J-1,GB)  ) '121)2V(1,J}
＝-(F(2,J,GB) －F(X1,J,GB))' 工2DX
U(X,J}=U(1,J}
V{X,  J)=V{1,  J}
160 CCWriNUE
－ － － －
一 一 一 一
RETURN
＃# 驚肴秤# ＃鉢＃# 鉢## 肴# ＃## ＃巷＃## 林葬### ＃## 鉢# ＃秤# 壽# ＃＃卜## 参# 皿卜 ＃＃＃秤林# ＃＃參# 皿器鉢＃肴＃鉢# 林# ＃＃参Vorticity
w







W(X,  J,D ＝OW(X,J,2)=000171IHUE
RETURN




































   T{1,J,BT3)=T(2,J,BT3 ）









DO   460 J=2,Z1
A1=-U(I,J) ゛(T(2,J,BT)-T(X1,J,BT))*I2DX





＝(T(2,J,BT 卜2.0DO*T(1,J,8T)+T{X1.J,BT}) ゛IDX2 ゛IPR
B2 ＝(T(1,J*1,BT) －2.0DO*T(1,J,BT) ÷T(l,J-1,BT))*IDZ2 ゛IPR






c 卜 ＃ 斡加 ＃ 拝 奔 弁 ＃ 単 ＃ 稀 ＃ 単 参 肴卜 加is 齢## 参# 参 尋 単 拝 肴 馨 稀 参 加 肴 稀 稀# 皿 彝 ● 参 加 参 者 参 參 壽 稀 卜 参 簡 騨 ＃ 稀 参 稀 単 参 加 参 壽 稀 稀 単 拝 壽 壽4s 卜c
Electric Potential H
c*##### 鉢 罵 赫 ＃ 加 参 ＃ 參 稀 者 彝# 加 肴 参 加S 参 勇1 偉 材 参 参 彝 ＃ 稀i 寸卜s 拝 鉢1 鉢 参 単s 卜 稀 参 稀 肴 齢 ＃ 参 参 勇 稀 参 者 參1 卜 単 彝・ 彝 拝l 稀 稀 皿 尋 馨HTTRY


























































































こ こ こ こ こ こZZ こ なZZZENTRY WXP
ZZ2 こ2 こ こ こ こ ぜ こ こ こDO












A1 ＝-U(1,J) りW(2,J,BT 卜W(X1,J,BT)) ゛I2DX
A2 ＝-V(1,J) りW(1,J+1,BT)-W{1,J-1.BT)) 工゙2DZ
A1＝(-DMAX1(U(1,J),O.OD 〕)*(W(1,J,  BT)-K(Xl,J.BT))-f
゛　EHAXl( 一U(l,J),0.0DO) ゛(W(2,J,BT)-W|l,J,BT)]) ゛IDX
A2 ＝(-DMAX1(V(1,J),O.ODO) リW は,J,BT)-W(1,J-1,BT)) 丿
゛　rMAXl(-V(l,  J) ，O.ODO)*(W(l,J+1,BT)-W(1,J,BT)))' 工DZ



































































r^# 稀 ＃ ＃ ＃ 稀# ＃# 稀 参 ＃ ＃ 稀 稀 ＃ ＃# 壽 参 考＃# ＃ 肴＃ 稀 皿 皿 鉢 ＃ 稀 ＃ ＃ ＃ 稀 単 稀# 参 鉢 ＃ 参 考 ＃ ＃ ＃ ＃ ＃ ＃ ＃ 考 稀 ＃tt 稀# ＃ 鉢 肴 捧 ＃ ＃ 肴 稀 ＃ 単 き 鉢 肴 ＃C
Positive Charge Density pp
C# ＃ 皿# ＃# ＃# 參 ＃ ＃ ＃# 皿 ＃ ＃ ＃ 壽 鉢 肴＃ 鉢 単＃ 稀＃ 稀i ＃ ＃ ＃ 稀 ＃ 参 参 加 ＃ 罵# ＃ ＃ 考 零 考 齢 皿i#1 參# ＃ 禰 考 ＃ 曾 肴 ＃ ＃ ＃ ＃ 単 肴 彝 肴 ＃ 稀 単 肴 ＃ 稀ENTRY
PPO 工
ごここ 二こzzzz 三二三づt コこz 三二 しここロココzzz 三しここここコここココしIF(AP.NE.O.ODO)
   THEN
DO 600 1=1,X









－ － 一 一 一 － － 一 一 一
















 ．LT，O.ODO)     PN(1.J,B ？3> ＝PN(2 ，J，BT3)
1 .LT 、O，ODO)    PN(X,J,BTi) ＝PN(X1 。:, BT3  I
C こここ7 こrzzzzg ここここここ ニこ こ二二二こ こ二ごここ コこzz ここ ここここここ こここz ここr 三ここz こzt ごこコr ごこ こ二ここここCO




























Jl ，O.ODOj ’PN に，J，BT｝－PNIXl ，J，BT)]'
,J),0,ODO) ’PNI2,J,BT 卜PN{1,J,BT) 口 口DX
J),0.OD0)'{PN(1,J.BT 卜PNIl 。工-l.RT)  }■・
, J) ,Q.ODO) りTO(l,J  + l,BT) －PN(i ，J,BT)))*i:
B1= 一國 ゛0.25DO'((PN(2,J,BT 卜PN(X1,J,BT))'DHHI,J| ゜IDX2
゛　　　　　　+|PN （l,J+l,BT 卜PN(1,  J・-1,BT) ) "DHJ｛ ，J) ゛1022 ）
Bl ≫-BN ゛0.25D0‘ （PN(2,J,BT) －PN(Xl,J,BT|) ゛DHI|l,J) ゛IDX3
1　　　　　　 りP り（ ，J, BT) －PN(1,J-1,BT) ？DHJ に,  JμIDZS ）
B2=-BN ≪PN(1.  J.BT μDSHIJd,J ｝
C1=((PN{2,J,BT)  -2.0DO ・PN(1,  J, BT)-fPN  (XI, J, BT) ) ゛IDX2
゛　*IPN(l.J+.Br)-2.0DO'PN{l,J,BT) ＋PN(l,J-l,BT)) ゛IDZ2 ）'ISCND1=KON
゛D(1, J）-KONIK ゛PP(1,  J,BT)  ’PN（,  J.BT)
PN(1,  J,BT3 ）=Dfr* (A1+A2+B1+B2*C1+D1 トPN(1,  J,BT)
PN(X,J,BT3) ＝PN(1,J,BT3)
CCSJTINUE
一 一 － － － 一 一 一 － － － － － －－ － － － 一 一
RETURN
－ 一 一 － － －－ － － － 一 一 一 一 一
一 一 一一 － － － － 一 一 －
－ － 一 一 － － － 一 一 一
一 ヽ － － － － 一 一 － －
Z1,HB) ・3 ．0DOI(l.ODO









こzzzz 三ここコこz こここコこzzzzz 二ここココzzzz し こここrzzzz ここここ コこ こzz 二こDO
  620 1=1,X
PPII,Z,1) ＝（4.0DO*PP{ 工, Zl,BT トPP(I,Z-2,BT))/3,0D0IFfPP




二し 二ここzzz 三二こここごzzz こここ 二ここzzz 三二三こtzzz 三 ごこzzz 二こ 三二zこ こENTRY




に,  J,BT3) ＝PP(2,J,BT3)















DO   660 J=2,zl
Al=-U(l,  J）*(PP{2,J,BT) －PP(X1,J,BT)) ・工2DX
A2 コーV{1,J)'(PP は,  J々 1,BT 卜PP(1,J-1,BT)) ゛I2DZ
A1丿-E 麗AX1  (U(l, J）, O.ODO)  ' （PP(1,  J,BT)  －PP[X1,  J,BT)  ）t
・　　　DMAX1(-U(1,  J）,0.0D0)  ゙ PP(2,  J,BT) －PP(1,  J,BT)  ) ) ゙ IDX
A2=( －DMAX1(V(l,J),0.0D0 ｝'{PP｛1,J,BT) 一PP(1,J-1,BT))+
・　　　CMAXK-Vd,J)  ,0.0D0)  * (PP{1,  J+1,BT) －PP(1,  J,BT)  ) ) ゙ IDZBl=BP
・0.25D0 ゛（PP(2,J,BT) －PP|Xl,J.BT) ）*DHI（l,J) ≪工DX2
1　　　　　　- （PP(1,J+1,BT) －PP(1,J-1.BT)) ゛DHJ(1,J) ゛IDZ2)B1=BP
・0.2BDO*[ （PP(2,J,BT) －PP(X1,J,BT))*DHI(1,J ）*IDX2
゛　　　　　+ ｛PP(1.J+1,BT) －PP(1,J.BT))*DHJ(1,J)*IDZ2)B2=BP"PP(1,J,BT)*D2H
工J(1,J)
Cl=(  (PP(2,J,BT) －2.0D0'PP(l,J,BT) ＋PP｛>tl,J,BT)  )>IDX2






ENTRY    PPZI
二 こ 二 こ た し こ こzz こ 二こ コ コZ
＝l ： grad(P+)z
＝z ：p+  ＝p 十〇
0
P+[E)
c － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － 一 一 一 一 － － － － － － －IF(AP.Hi,0,ODO)
THEN
DO   670 1=1,X
PP(I ，1,BT3)  ＝{4.0DO*PP( 工,  2,BT3) －PP(I,3,BT3})/3.0D0





DO   680 1=1,X
PP(I,Z,BT3)=AP ゛(H(I  ，2－2,HB) －4、ODO'H に,Zl,HB)+3,0D0)' 工2DZpp
に,  l,BT3)  ＝(4.0D0"PP(I.2,BT3 卜PP{r,3,Br3))/3.0D0
1F(PP(I,Z.BT3 〉. LT.0.ODO)    THEN
PP{I,Z,BT3) こAP*  (1.0D0 －H{I,Zl,HB)  )*IDZ
END IF





一 一－ － － 一 一 －－ － － － 一 一 一 － 一 一 一 一 一一 一 一 z
＝l,z ： grad(P+)    -   0
c － － － － － － －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －－ －－ － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － － －r
）690 工=1,X
PP(I,Z,BT3)=(4.0D0*PP{I,Zl,BT3) －PP （I,Z-2,BT3))/3.0D0
PP ｛I,1,BT3) ＝(4.ODO'PP(I,2,BT3) －PP に,  3,BT3))/3,0D0
IF(PP （I,Z,BT3)  .LT.0.ODO)  PP(I,Z,BT3) こPP(I,Zl,  BT3)




c 林參# 稀＃ ＃ ＃ ＃ ＃ ＃ ＃ ＃ 鉢# ＃ ＃## ＃#### ＃ ＃ ＃# 肴 鉢# ＃ ＃ ＃ 秤##### ＃## 斗 単＃ ＃ 鉢# ＃ ＃ 參##### 壽＃ ＃ ＃ 参＃ 禅＃ 鉢# ＃## 爾 拝
C
c 肴###
Negat  ive Charge  Density m
參＃# 彝# ＃## ＃肴皿＃＃斗秤＃# 冨＃＃＃## ＃#### ＃ ＃耳 単# 単弁 爾＃### 林# 嚇## 稀＃ぎ＃ ＃＃ 鉢林肴＃ ＃# 壽＃ 秤弁 ＃# 壽#＃#ENTRY
PNO 工
Z＝Z    :   P- ＝P- ○ IE)
c------ 一一------- 一一------------------------------------IF(AN-EQ.0,ODO)
    THEN






CO  780 工=l,x
PN(I,1,BT3)=AN ゛(4.0DO'H(I,2.HB) －H(I,3,HB))'I2DZ
PN[I,Z,BT3)-(4.0D0*PN(I.Zl,BT3) －PN{I,Z －2,BT3) ）／3.0D0IF{PN(I,1,BT3)
 .LT.O.ODO)     PN(1,1,BT3)=AN*H(I  ，2,KB) ゛IDZIF(PN(I,Z,
 BT3)  .LT.0.ODO)  PN(I,Z,BT3 μ 剛{I,Z ユ,BT3)
一 一
END    IP
RETTURN
ENTRY ra －
C Z=l,2 : gracKP-)    =  0
c － － － － － － － － － － － － － － － －－ － － －－ － － －－ －－ － 一 －－ －－ －－ －－ －－ － － － － － － － － － － － － － －DO
 790 工=l,x
PN{I,1,BT3)-(4.0D0*PN{ 工,  2,BT3) －PN は,3,BT3l)/3.m(I,Z,BT3)-
 (4.0DO ・PN{ 工,  Z1,BT3) －PN(I ，Z-2,BT3 ｝)
P咽{I,1,BT3) コ(4.0D0*PN{I,2,BT3) －PN(I,3,BT3))/3.0D0m(I,Z,BT3)-
 (4.0DO*PN{ 工, Z1,BT3) －PN(I ，Z-2,BT3 ｝)/3.IF(PN(I,1,BT3!.LT.O.ODO)
    PN{I,1,BT3)=PN(I,2,BT3)IF(PN(I,




c 卜 ＃ ＃ ＃ ≪ ＃卜 ＃ ＃ ＃ 偉 ≪t ≪## 林 ＃ 稀 參 赫 ≪t ＃ 幹 ＃ 稀 ≪ 棹 稀* ＃ ＃ ≪ ＃ ≪ 材卜 ≫a ＃ 稀卜 ＃ 斗 ≪ 幹 ＃ 幹 偉* 卜 稀卜 濤 ＃ ≪ ＃ 幹 ＃ ＃ 肴卜 卜 ＃ 卜 ≪ ≪ 肴 ≫ 鉢C
Neutral Molecule Density NEU
C# ＃ ＃ ＃ ＃ ＃ ＃ ＃ 稀 稀 ＃ ＃ ＃ ＃ 幹卜 ＃ 秤 稀卜 ＃ ＃ ＃9 皿 稀 稀 偉ig ＃ ＃i ＃ 偉 肴 ＃ 肴 ＃ 稀卜 ＃ 幹 ＃卜 皿 材卜 稀 稀 μ卜4 稀1 ＃ ＃l 単 偉卜 稀＃ 鉢肴1 貧g 幹＃ 稀EJITRY
NEUXMW
一 一 一一 一 一
－ 一 一 －













NE 刀(X,J,BT3) ＝(4.OD0*NEU(XI.J,BT3)-NEU(X-2,J, ダT3))/3.0D0IF
 (NEU  (1,  J,  BT3  1 .  LT.  0  . ODO}  NEU  (1,  J,  BT3  ) =NE 刀{2,  J,  BT3  !
IF(NEU(X,J,BT3).LT.O.ODO)    NEU(X,J,BT3 けNEU{XI,J,DT3)
850 CCHTINUE
RETURN
さ こzzzz 三こ 三zz こ こ こz こ こ ま こ こzz ご ご こ こ こzzz こ こ こ コ コzzzz こ こ こ こ ごzz こz こ コ ごご こ こzz ご こz こ ご
一 一
DO   860 J=2,Zl
A1  づ-U(1,J)  " (NEU(2,  J,BT)-NEU(){1,  J,BT ）)*I2DX
A2＝-V(1,J) ・（NEU(1,J や1,BT ）-NEU(1,J-1,BTI) ・工2D2
Al ＝|一DMAXlEMAXlA2
＝(-EMAX1DMAXl
(U( ,  J) , O.ODO}*  (NE刀(1,J,BT)  -NED  (XI, J, BT} )->
( －U(l,J) ，0、ODO)・(NEU(2,J,BT)-NEU{1 ，J,BT} □'IDX
[V(l,  J) , O.ODO)  ' (NEU{ ，J,BT)  -NE刀! 1, J-1,  BT})*
{ヽV(l,  J) ,0.0D0) ゛{NEU{1,  J+1,BT)-NEXJ(1,  J,BT)  ) ) ゙ IDZ
Cl －【(NEU{2,J,BT) －2.0DO ゛NE】(1,J,BT)+NEU( ×1,J,BT)) ・IDX2
゛　+{NEU{1,J+l,BT) －2.0D0*NEU(l,a,BT) やNEXJ{l,J －1,BT))'1022)
・　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　'  ISCNEUDl
コーKONEU'D(1,  J)+KONEUK'PP[1,  J,BT)  ゙ PN(,  J,BT)





DO    700 1=1,X









END    IF
RETURN
二こし こし ここ ここ ここ三ごzENTRY PNOA
, 2,HB) 一日(I,3,HB)) ゛I2DZ
PN{ 工, 1，1}= ゛Hく1,2, HB} ゛IDZ
〔≫〕720 1 ＝1,X
PN( 工,l.ll  = （4.OD0 ’I>N(I,2,BT 卜PN{ 工, 3,BT)l ／3.0D0IF(PN




し こ こ 二 こ こ こZZZZ
一 一
ENTRY NEUZ
二こ こ こzzzz ζ こ コ コzz こz 二こ コzzzzzz ご づzzzzz こ コ ごzzzzz こ 三 づzzz こ こ こ コ こ こzzz こ コ こ こ こ こ ニ コ ニz こz ゞ コDO
  870 1 ＝1,X
NEU に,  1,BT3} ＝(4.0D0*NEU( 工,2.Br3)-NEU （ 工,  3,BT3)I/3.ODO
NEU(I,Z,BT31  =  (4.0D0 ゛NE 刀(I,  Zl,  BT3  ) －NEU  (I,  Z －2,  BT3)  ）/3.0D0
IF ひNEU に,  1,BT3)  .LT.  O. ひDO ｝NE がI,  1,  B ？3 ｝NEU(I,2,  BT3)
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